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Предложена физическая модель формирования на стыках большеугловых границ зeрен оборванных

дислокационных границ — частичных дисклинаций деформационного происхождения. Модель объясняет,

почему и каким образом в поликристаллах, пластическая деформация которых на микроуровне осуществ-

ляется исключительно посредством трансляционных сдвигов, на мезоуровне при деформации ε > 0.2 с

необходимостью образуются дефекты ротационного типа.

Введение

На стадии развитой пластической деформации од-

нородно ориентированные зeрна поликристаллов фраг-

ментируются, т. е. разбиваются на множество сильно

разориентированных микрообластей (фрагментов) [1].
Поперечные размеры фрагментов dm в среднем равны

0.2−0.3µm, а разориентировки между ними 2 стати-

стически распределены в интервале, простирающемся

от минимального 2min ≈ 2◦ до максимального значения,

равного

2max = 2min + α(ε − ε0). (1)

Здесь ε и ε0 — текущее и пороговое значения пла-

стической деформации,1 α —- коэффициент, описыва-

ющий интенсивность процесса. Принято считать, что

минимальный угол разориентировки 2 равен среднему

значению вектора Франка ω частичных дисклинаций

деформационного происхождения. Эти специфические

мезодефекты ротационного типа играют важнейшую

роль в процессе фрагментации, поскольку, зарождаясь

и перемещаясь в ходе пластической деформации по

кристаллу, именно они вызывают в нeм относительные

развороты кристаллических решeток прилегающих мик-

рообъeмов.

Впервые явление фрагментации было обнаруже-

но в шейке, непосредственно под поверхностью из-

лома цилиндрического образца поликристаллического

(D ≈ 40m) молибдена, продеформированного при ком-

натной температуре одноосным растяжением до величи-

ны ε ≈ 1 со скоростью деформации ε̇ ≈ 10−2s−1 [2,3].
В дальнейшем было установлено, что фрагментация не

исчерпывается одним только этим частным случаем.

Оказалось, что фрагментируются металлы и сплавы с

разными кристаллическими решeтками, разными хими-

ческими и фазовыми составами, разными исходными

структурами и предысториями изготовления. Фрагмен-

тация наблюдается в широком диапазоне температурно-

1 Здесь и далее через ε и ε̇ будем обозначать величину истинной

(логарифмической) деформации и ее скорость.

скоростных режимов (T ≤ 0.4Tm, 10
−3 s−1 ≤ ε̇ ≤ 105s−1)

и технологических схем пластической деформации [1,4–
10]. В совокупности эти и другие экспериментальные

факты убедительно свидетельствуют о том, что фрагмен-

тация отнюдь не является неким необычным феноменом.

Напротив, его следует рассматривать, как вполне зако-

номерный и объективно существующий этап в пока ещe

не полностью изученной цепочке эволюционных превра-

щений структур деформационного происхождения.

Фрагментация проявляется достаточно поздно, а

именно на стадии развитой пластической деформации2

(ε ≥ ε0 ≈ 0.2), где она приходит на смену хорошо изу-

ченным методами дислокационной физики этапам фор-

мирования иррегулярных неразориентированных и/или

слабо разориентированных ячеистых структур.

Понимание природы фрагментации сводится к ответу

на вопрос:
”
как и почему в кристаллах, пластическая

деформация которых на микроуровне происходит ис-

ключительно за счeт трансляционных сдвигов решeтки,

тем не менее при ε ≥ ε0 формируются мезодефекты

ротационного типа — частичные дисклинации деформа-

ционного происхождения?“. В настоящей работе пред-

лагается модель, позволяющая на качественном и коли-

чественном уровнях исследовать эту проблему. В том

числе проанализировать кинетику образования и роста

частичных дисклинаций деформационного происхожде-

ния, а также связь между базовыми параметрами физики

фрагментации (2min и ε0).

1. Модель

Многочисленные экспериментальные данные, полу-

ченные с помощью методов дифракционной просве-

чивающей электронной микроскопии, показывают, что

наблюдаемые на стадии развитой пластической де-

формации частичные дисклинации деформационного

2 Структурным признаком начала стадии развитой пластической де-

формации служит образование частичных дисклинаций деформацион-

ного происхождения, а еe содержанием — последующая фрагментация

кристалла [1].
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происхождения имеют ряд общих квалификационных

признаков [1,11,12]. А именно все они представляют

собой плотные оборванные дислокационные границы:

a) с преобладающей составляющей наклона, b) с раз-

ориентировкой 2, примерно на порядок и более пре-

восходящей разориентировки границ ранее сформиро-

вавшейся в кристалле (фоновой) ячеистой структуры,

с) зарождающиеся на стыках, изломах и ступеньках

большеугловых границ зeрен3 [1–3].
Последняя отличительная особенность является клю-

чевой для понимания природы происхождения частич-

ных дисклинаций деформационного происхождения.

1.1. Стыковая дисклинация деформационного
происхождения

В [1,13,14] было предположено, что в ходе пласти-

ческой деформации на стыках границ зерен возникают

особые, ранее не описанные в научной литературе

линейные мезодефекты ротационного типа. Они были

названы стыковыми дисклинациями деформационного

происхождения. Предполагалось, что эти теоретически

предсказанные мезодефекты4 генерируют вокруг себя

упругие поля напряжений дисклинационного типа σ j ,

мощность которых монотонно увеличивается с ростом ε.

На стадии развитой пластической деформации ( т. е. при

ε ≥ ε0) они достигают критического значения и начи-

нают релаксировать. Поскольку стыковые дисклинации

неподвижны, подобная релаксация может осуществлять-

ся лишь за счет локального перераспределения окружа-

ющих ее дислокаций. Это приводит к зарождению на

стыке оборванной дислокационной границы с минималь-

ной разориентировкой 2min. В терминах, описывающих

эволюцию мезодефектов, это следует интерпретировать

как реакцию отщепления от стыковой дисклинации эле-

ментарной частичной дисклинации мощности ω0. Связь

между микро- и мезоуровнями описания устанавливает-

ся очевидным равенством 2min = ω0. Эксперименталь-

ная оценка мощности такой частичной дисклинации

показывает, что ω0 ≈ (1− 2)◦ [1].

1.2. Стыковая дисклинация деформационного
происхождения и классическая модель
Тэйлора

Cформулированная выше модель образования ча-

стичных дисклинаций деформационного происхождения

требует дополнительных комментариев, поскольку в

классической дислокационной модели пластичности по-

ликристаллов стыковые дисклинации деформационного

происхождения отсутствуют. Чтобы убедиться в этом,

рассмотрим стык большеугловых границ, ориентиро-

ванный вдоль единичного вектора j (pис. 1). Обойдeм

3 B дальнейшем все перечисленные линейные дефекты будем назы-

вать стыками большеугловых границ зерен.
4 Экспериментально существование стыковых дисклинаций дефор-

мационного происхождения было доказано значительно позже [15,16].
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Рис. 1. Схематическое представление тройного стыка зерен.

его по замкнутому контуру в соответствии с правилом

правого винта, занумеруем границы и прилежащие к ним

зeрна от i = 1 до k (k = 2, 3, ...), а также обозначим

через Ni нормали к этим границам. Согласно модели

Тэйлора, пластическая деформация каждого зерна при

рассмотрении еe на микроуровне является результатом

некоррелированного движения множества индивидуаль-

ных решeточных дислокаций, принадлежащих различ-

ным системам скольжения под воздействием внешних

напряжений σ ext. Выходя на границу, эти дислокации

создают на ней дополнительную разориентировку дефор-

мационного происхождения 2def
i , которая, при прочих

равных условиях, зависит от ориентации границы Ni .

Обозначим через ω
j вектор невязки разориентировок

деформационного происхождения на границах, образу-

ющих j-й стык. Согласно [13,14], он равен

ω
j
≡ −

∑

i

12
def
i = −

∑

i

Ni × (εi − εi−1) · Ni . (2)

Вычислим вектор ω
j в рамках классической дисло-

кационной модели Тэйлора [17], которая, как известно,

базируется на следующих постулатах.

П1. B пределах зерна пластическая деформация счи-

тается пространственно однородной.

П2. Hа микроуровне рассмотрения тензор пластиче-

ской деформации i-го зерна записывается в виде

εi =
1

2

∑

s

ρsλs
(

nb + bn
)

s
, (3a)

где n и b — вектор нормали к плоскости скольжения

и вектор Бюргерса решeточных дислокаций, ρs и λs —

плотность и средний пробег решeточных дислокаций,

s — номер действующей системы скольжения.
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Рис. 2. Диаграмма, иллюстрирующая распределение сил,

действующих на пробную дислокацию со стороны стыковой

дисклинации, в различных зернах, образующих тройной стык.

П3. Записанные в одной и той же системе координат

тензоры ε′i и Ei равны друг другу

εi = Ei . (3b)

П4. Для выполнения условия (3b) в зерне допускается

одновременная загрузка до пяти дислокационных систем

скольжения.

П5. Tензоры пластической деформации равны тензору

макропластической деформации поликристаллического

агрегата в точке расположения i-го зерна

εi = Ei = E(r i). (3с)

Подставляя в уравнение (2) соотношение (3c), легко

убедиться, что в рамках классической дислокацион-

ной модели пластической деформации поликристаллов

вектор невязки ω
j разориентировок деформационного

происхождения на всех без исключения стыках и изло-

мах границ зерен тождественно обращается в ноль. По

крайней мере для случая однородно деформированного

поликристалла.

1.3. Мезоуровень пластической деформации

Причина столь странного на первый взгляд вывода за-

ключается в том, что постулаты, на которых базируется

модель Тэйлора, лишь приближeнно описывают реаль-

ный процесс пластической деформации, происходящий в

условиях сохранения сплошности поликристаллического

агрегата. В самом деле:

1). Условие сплошности требует соблюдения на гра-

ницах зeрен равенства тензоров не пластической, как

в (3c), а полной деформации, т. е. суммы ее пластиче-

ской и упругой составляющих [18]. По этой причине

допускается рассогласование пластических деформаций

соседних зeрен на величину рассогласования их упругих

деформаций.

2). Процесс пластической деформации кристалла

инерционен, т. е. выравнивание тензоров пластической

деформации соседних зeрен требует конечного времени.

Из-за этого в любой момент времени тензоры пла-

стической деформации соседних зeрен εi обязательно

различаются.

3). Пластическая деформация зерна протекает неодно-

родно по объeму, поскольку по мере роста εi границы

зeрен превращаются в плоские источники дальнодей-

ствующих напряжений. Структура и интенсивность их

зависят от εi и ориентации фасетки Ni . По этой причине

участки зeрна, прилежащие к разным фасеткам, дефор-

мируются по-разному, что приводит в конечном итоге к

разбиению первоначально однородно ориентированного

зерна на совокупность разориентированных между со-

бой мезообъeмов.

Существуют и другие причины нарушения базовых

условий (3c), oднако их анализ выходит за рамки

настоящей работы. Для дальнейшего достаточно по-

нимать, что стыковые дисклинации деформационного

происхождения реально существуют и их вектор Франка

определяется уравнением (2).

2. Поля упругих напряжений,
генерируемых стыковыми
дисклинациями деформационного
происхождения

Вектор Франка стыковой дисклинации деформацион-

ного происхождения в общем случае может иметь как

клиновую компоненту ω
j
w , так и компоненту круче-

ния ω
j
tw . Если последняя отлична от нуля, то стыковая

дисклинация деформационного происхождения имеет

сложное строение и, кроме линейного, расположенного

вдоль линии стыка, источника внутренних напряжений

включает в себя ещe по крайней мере один планарный

источник, который располагается вдоль одной из стыку-

ющихся границ. Имея это в виду, в настоящей работе

мы ограничимся рассмотрением только клиновой стыко-

вой дисклинации деформационного происхождения и в

рамках простейшей двумерной модели проанализируем

силы, действующиe со стороны клиновой стыковой дис-

клинации на окружающие еe решeточные дислокации.

Поместим клиновую стыковую дисклинацию в начало

лабораторной системы координат с ортами (l1, l2, j).
Обозначим наиболее нагруженные (действующие) си-

стемы скольжения дислокаций в i-м зерне ортами

(n, s)i (i = 1, 2, 3), где s = b/b. Рассмотрим пробную

дислокацию, помещeнную в конце радиусa−вектора r i

с полярными координатами (r, ϕ), где r i — расстоя-

ние до стыковой дисклинации, ϕi — полярный угол,
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отсчитываемый в лабораторной системе координат от

орта l1. Для удобства вычислений направим l1 вдоль s1.

Соответствующая геометрия представлена на pис. 1. Там

же символами 2i обозначены относительные развороты

кристаллических решeток соседних зeрен. Положитель-

ное значение угла 2i соответствует повороту решeтки в

направлении правого винта, отрицательноe — в проти-

воположном направлении.

В принятых обозначениях силу f i
nb, действующую со

стороны стыковой дисклинации на пробную решeточную

дислокацию в i-м зерне, можно представить в виде

f i
nb = −

Gw

4π(1− ν)
bi sin 2(ϕi + 2i), (4)

где G — модуль сдвига, ν — коэффициент Пуассона.

Она не зависит от расстояния до стыка и определяется

только углом наблюдения, будучи положительной в

первом и третьем квадрантах и отрицательной — во

втором и четвeртом. Графически распределение этой

силы, выраженной в единицах Gωb
4π(1−ν) , в окрестностях

рассматриваемого стыка показано на pис. 2.

Кроме силы со стороны стыковой дисклинации на

пробные дислокации действуют силы со стороны внеш-

них напряжений σ ext. Суммарная сила, действующая на

пробную дислокацию в i-м зерне, равна:

F i
nb =

(

ni · σ
ext

· s−
Gω

4π(1 − ν)
sin 2(ϕ1 + 2i)

)

bi . (5)

Как видно из формулы (5) и pис. 2, появление

стыковой дисклинации приводит к формированию в пер-

воначально однородном силовом поле зерна достаточно

крупных мезoобластей, в которых силы, действующие

на скользящие решeточные дислокации, могут сильно

отличаться как в большую, так и в меньшую сторону

от средних по зерну. Поскольку они определяют скоро-

сти и плотности дислокационных потоков, различаться

будут и пластические деформации соседних мезообъe-

мов. С ростом пластической деформации эти различия

увеличиваются, а при

ω ≥ ωc = 4π(1 − ν)

(

σ ext

G

)

≈ 8.4

(

σ ext

G

)

(6)

вдоль луча ϕi + 2i =≈ π
4

в i-м зерне будет выстраи-

ваться стенка краевых дислокаций, поскольку при ω,

определяемом условием (6), тормозящее поле от сты-

ковой дисклинации деформационного происхождения

достигнет и превысит внешнее.

Полученная оценка для ωc явно завышена, поскольку

для создания исходящей из стыка наклонной стенки кра-

евых дислокаций вовсе нет необходимости полностью

останавливать поток дислокаций. Она может появиться

и при более мягком динамическом режиме.

Чтобы проверить эту гипотезу было проведено ком-

пьютерное моделирование.

3. Компьютерное моделирование
критической мощности стыковой
дисклинации деформационного
происхождения

3.1. Постановка компьютерного эксперимента

Исследование динамики дислокационного потока в

суммарном поле внешнего напряжения σ ext и упру-

гого поля клиновой стыковой дисклинации выполнено

для прямоугольного зерна5 (упруго-изотропной среды),
имеющего размеры (d × d), где d = 2µm. Стыковая

дисклинация находится в центре нижней границы зерна.

В расчетах мы использовали метод динамики дискрет-
ных дислокаций [19], модифицированный в [20–23] для

анализа кинетики дислокационного ансамбля в упругом

поле дисклинации.

Каждая дислокация характеризовалась вектором Бюр-

герса b, параллельным направлению скольжения дис-

локаций, координатами (x (k), y (y)) и скоростями (ν (k)),
k = 1, . . . , N, где N — число дислокаций. Вклад инер-

ционных слагаемых в уравнение движения дислокации

предполагался малым по сравнению со слагаемыми,

обусловленными динамическим трением. При этом урав-

нение для скорости движения k-й дислокации в квазивяз-

ком приближении имеет вид

νk = M(s)ns · σ6 · b, (7)

где M(S) — подвижность дислокаций в s -й системе

скольжения, ns · σ6 · b — сила, действующая на k-ю
дислокацию в плоскости скольжения ns , σ6 = σ ext + σ int,

σ int — тензор внутренних напряжений, определяемый

как суммарное упругое поле от стыковой дисклинации и

других дислокаций.

В модели предполагается, что пластическая дефор-

мация в зерне начинается при достижении критическо-
го значения сдвигового напряжения σc . Размножение

дислокаций в объеме зерна характеризуется некото-

рой скоростью зарождения в плоскостях скольжения

пар дислокаций противоположного знака, находящих-

ся друг от друга на расстоянии x c = Db/σc (σc —

пороговое напряжение срабатывания источника типа

Франка−Рида [24], D = G/2π(1 − ν), при напряжении

σ6 < σc дислокации генерируемой пары аннигилируют).
Координаты дислокационной пары генерировались в

исследуемой области случайным образом по закону

равномерного распределения. В модели учтены процес-

сы рекомбинации. Процесс аннигиляции движущихся

навстречу друг другу дислокаций противоположного
знака характеризуется сечением захвата Sa = πx2

a/4,

где xa = 0.25x c Сток учитывается, как исчезновение

дислокаций при достижении ими боковых поверхностей

верхнего зерна. При расчете использовались значения

параметров σc ≈ 2.5 · 1010
−3

G, b = 0.25 · 10−9 m и по-

движности дислокаций M(s) ∼ 10−4 Pa−1s−1, обеспечива-

ющие усредненную по объему зерна скорость пластиче-

ской деформации ε̇ = 10−3 s−1.

5 Верхнее зерно на рис. 1 и 2.
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4. Результаты моделирования

Для выбранного значения внешнего напряжения из

интервала (10−3 − 2 · 10−3G) проводилось исследование
эволюции дислокационного ансамбля при нарастающей

мощности стыковой дисклинации. При малых мощ-

ностях дисклинации (меньше критической величины)
вблизи неe кратковременно формируются области избы-

точной плотности дислокаций одного знака (
”
рыхлые“

субграницы). Однако эти образования не устойчивы и

периодически срываются внешним полем (pис. 3, а).
По мере увеличения мощности стыковой дисклинации ω

достигается такое ее критическое значение ωc , при

котором пространственное распределение дислокаций

статистически мало изменяется, локализуясь вблизи

дисклинации в виде достаточно узкой оборванной суб-

границы (pис. 3, b).
Стационарность субграницы проявляется в том, что

в среднем за единицу времени субграница теряет и

поглощает одинаковое количество дислокаций.

Зависимость критического значения мощности дис-

клинации ωc от величины приведенного внешнего сдви-
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Рис. 3. Типичные дислокационные структуры, формирующие-

ся вблизи стыковой дисклинации в поле внешних напряжений

σ ext/G = 10−2 : а — ω < ωc , b — ω > ωc .
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Рис. 4. Рассчитанная и аппроксимационная зависимости кри-

тической мощности стыковой дисклинации ωc от величины

приведенного внешнего сдвигового напряжения σ ext/G.

гового напряжения σ ext/G приведена на pис. 4. Каждая

точка на данной кривой представляет собой среднюю

величину ωc , полученную по результатам пяти компью-

терных экспериментов.

Из pис. 4 видно, что зависимость ωc от σ ext близка к

линейной

ωc = 2.2
σ ext

G
+ 0.002 (8)

(аппроксимация методом наименьших квадратов).
Небольшие отклонения от линейности обусловлены

статистической природой формирования динамических

стенок дислокаций. Как и предполагалось, зависи-

мость (8) гораздо лучше соответствует имеющимся

экспериментальным данным, чем зависимость (6).
Из неe следует, что для напряжений σ ext/G ∼

∼ 10−2 − 2 · 10−2, типичных для временного предела

прочности ОЦК-металлов, критическая мощность

стыковой дисклинации составляет ωc ∼ 1.4− 2.8◦ .

Этот результат хорошо согласуется с известными

экспериментальными данными [1].

5. Заключение

Проведeнный выше анализ позволяет сделать несколь-

ко важных для понимания природы фрагментации выво-

дов.

1. Фрагментация является следствием анизотропии

пластического течения кристаллических твeрдых тел;

в пластически деформируемых аморфных средах она, со-

гласно представленной выше модели, очевидно должна

отсутствовать.

2. Фрагментация поликристаллов является следстви-

ем неодинаковости макропластической деформации со-

седних зeрен.

3. Последовательность причинно-следственных отно-

шений, приводящих к фрагментации кристаллических

твeрдых тел и формированию в них мезоуровня пла-

стической деформации, выглядит следующим образом.
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Неодинаковость макропластической деформации стыку-

ющихся зeрен (макроуровень пластической деформа-

ции) приводит к появлению разориентировок деформа-

ционного происхождения (планарных мезодефектов ро-

тационного типа) на стыкующихся большеугловых гра-

ницах зерен. В свою очередь, невязка этих разориентиро-

вок приводит к образованию стыковой дисклинации (ли-
нейный мезодефект ротационного типа) и увеличению ее

мощности по мере пластической деформации. Упругое

поле стыковой дисклинации вызывает возмущение лами-

нарного потока решeточных дислокаций (микроуровень
пластической деформации), что приводит к возникнове-

нию и развитию оборванных дислокационных границ —

частичных дисклинаций деформационного происхожде-

ния (мезоуровень пластической деформации).

На примере рассмотренной в настоящей работе упро-

щeнной модели перечисленные взаимосвязи наблюда-

ются вполне отчeтливо. Описание начальной стадии

фрагментации в реальных поликристаллах представля-

ет собой гораздо более сложную задачу. Необходимо

учитывать множественное скольжение, более сложную

геометрию стыкующихся границ и эффекты, связанные

с формированием на стыкующихся границах планарных

источников внутренних напряжений. Эти вопросы пред-

полагается исследовать в последующих публикациях.

Исследование выполнено за счет гранта Российского

научного фонда (проект № 15-13-20030).
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