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Работа посвящена выяснению механизма падения деформирующего напряжения при квазистатической

деформации с дополнительной периодически меняющейся нагрузкой. На основе анализа уравнений неадиа-

батической молекулярной динамики показано, что в открытой системе ядер и электронов имеется механизм

образования двойного кинка на линии дислокации или фазового превращения, не связанный с термическими

флуктуациями. Этот механизм имеет квантовое происхождение, является атермическим и определяется

неадиабатическими переходами атомов Ландау–Зинера. Вероятность атермических смещений атомов при

таких переходах возрастает с увеличением скорости смещений атомов при дополнительном периодическом

воздействии. Показано, что неадиабатические переходы атомов Ландау–Зинера при таком воздействии

приводят к увеличению скорости пластической деформации и скачку деформирующего напряжения.
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1. Введение

Квазистатическая пластическая деформация металлов

при дополнительном внешнем воздействии на деформи-

руемый образец сопровождается появлением на кривых

течения участков с отрицательным коэффициентом де-

формационного упрочнения. Показательным примером

такого воздействия является осциллирующая деформа-

ция звуковой либо ультразвуковой частоты [1]. Это явле-

ние, получившее название акустопластического эффекта

(АПЭ), наблюдается при всех температурах, как при

дислокационном механизме пластической деформации,

так и при деформации фазовым превращением. Об-

наружена низкая чувствительность акустопластической

деформации к температуре [2] и скорости квазиста-

тической деформации [3]. В экспериментальном плане

основные закономерности АПЭ к настоящему времени

достаточно полно изучены для различного класса ма-

териалов (металлы с различной кристаллической струк-

турой, сплавы и пр.) [4–6]. АПЭ нашел широкое при-

менение в процессах обработки металлов [7,8], сварки
трением с перемешиванием [9,10], лазерной сварки ме-

таллов в аддитивных технологиях [11,12], при нанесении

покрытий [13].

Что касается механизма АПЭ, то здесь ситуация

более сложная. Наибольшее распространение получили

модели АПЭ и их применение, основанные на механиз-

ме суперпозиции напряжений [14–19]. В этих моделях

рассматривается механизм термически активируемого

движения дислокаций, и связь между скоростью макро-

скопической пластической деформации ε̇p и деформиру-

ющим напряжением σ задается в виде

ε̇p = ε̇0 exp

[

−Ua(σ∗)

kBT

]

, (1)

где Ua — энергия активации, σ∗ = σ − σf − σp — эффек-

тивное напряжение, σf — напряжение, обусловленное

внутренним трением для дефектов, σp — напряжение

в образце, определяемое генерацией в нем дефектов,

kB — постоянная Больцмана, T — температура, ε̇0 —

предэкспоненциальный множитель, зависящий от плот-

ности подвижных дислокаций и обычно считающийся

постоянным.

При определенном прогрессе в описании АПЭ модель

суперпозиции напряжений нельзя признать полностью

согласованной с наблюдаемыми экспериментальными

результатами. Во-первых, механизм суперпозиции на-

пряжений не всегда выполняется [4]. Во-вторых, частота
импульсной нагрузки в формуле (1) явно не присутству-

ет. В-третьих, АПЭ наблюдается в сплавах с памятью

формы [20], деформация которых осуществляется не

дислокационным скольжением, а термоупругим мартен-

ситным превращением [21].
Сам факт акустопластического эффекта в сплавах

с памятью формы означает наличие дополнительного

атермического механизма деформации. Но происхож-

дение этого механизма в рамках существующих мо-

делей дислокационного скольжения остается неясным.

Возможная причина такого положения дел состоит в

том, что существующие модели движения дислокаций

552



Динамика атомов и пластическая деформация металлов при периодических нагрузках 553

(как и фазовых превращений) основаны на адиабати-

ческом приближении Борна–Оппенгеймера [22]. В этом

приближении предполагается, что электроны мгновенно

подстраиваются под медленные движения ядер, а ядра

движутся в потенциальном поле, создаваемом элек-

тронной подсистемой. При адиабатическом движении

электроны не переходят из одного состояния в дру-

гое, напротив, сами электронные состояния постепенно

деформируются при ядерных смещениях [23]. А это

имеет место либо в стационарном состоянии системы,

либо при его медленном изменении. В адиабатическом

приближении частота перехода через потенциальный

барьер, разделяющий стационарные состояния системы,

определяется механизмом термических флуктуаций.

Известно, что адиабатическое приближение выполня-

ется в том случае, когда кинетическая энергия ядер

мала по сравнению с шириной энергетической щели,

разделяющей электронные состояния [23]. В противном

случае следует учитывать связь между ядерным и элек-

тронным движением. Еще в работах [24–26] на примере

двухатомной системы было показано, что вблизи точки

пересечения двух кривых потенциальной энергии си-

стемы в различных электронных состояниях, возможны

переходы атомов с одной кривой потенциальной энергии

на другую. Такие переходы получили название неадиа-

батических переходов Ландау–Зинера (LZ). Вероятность
неадиабатических переходов зависит от кинетической

энергии атомов и не зависит от температуры.

Метод точного описания связанного движения элек-

тронов и ядер в многоатомной системе дан в работе [23].
В представлении Борна–Хуана (BH) вклад неадиаба-

тических связей в динамику атомов зависит от кине-

тической энергии ядер и ширины энергетической ще-

ли, разделяющей электронные состояния. Неадиабатиче-

ские эффекты происходят в области конфигурационного

пространства ядер, где ширина энергетической щели

электронов между основным и другими электронными

состояниями мала. Уравнения, описывающие динамику

ядер и электронов в этом случае, известны и являются

основой неадиабатической молекулярной динамики (см.,
например, [23,27–29]). Решение системы большого числа

связанных нелинейных уравнений возможно лишь чис-

ленными методами и для систем, в которых число ато-

мов не превышает нескольких сотен или тысяч атомов.

Работы в этом направлении (например, [30–32]) публи-

куются в основном в журналах химического профиля.

В деформируемом кристалле приходится рассматривать

число атомов, сравнимое с числом Авогадро. Поэтому

численное решение задачи о движении дислокации либо

фазового превращения с учетом вклада неадиабатиче-

ских связей между ядрами и электронами вряд ли воз-

можно. Тем не менее, качественные выводы о механизме

и проявлении АПЭ в кристаллах, деформируемых как

дислокационным скольжением, так и фазовым превра-

щением, могут быть сделаны и без численного решения

уравнений.

2. Модель деформируемого кристалла

Деформируемый кристалл с дислокацией рассмат-

ривается как система N атомов, координаты которых

R = {R1, . . . , RN} меняются со временем деформирова-

ния t = ε/ε̇. Здесь ε и ε̇ — величина квазистатической

деформации кристалла и ее скорость при деформи-

рующем напряжении σqs соответственно. Зависимость

σqs = σqs(ε) и коэффициент деформационного упроч-

нения θ = dσqs/dε предполагаются известными. Каких-

либо ограничений на химический состав и структуру

кристалла не накладывается. Для определенности рас-

сматривается одноосное растяжение вдоль оси x .

При озвучивании дополнительное периодически меня-

ющееся напряжение задано в виде

σν(t) = σν0 sin(2πνt). (2)

Здесь σν0 и ν — амплитуда и частота соответствен-

но. Деформирующее напряжение при квазистатической

деформации кристалла с озвучиванием

σ (t) = σqs(t) + σν(t). (3)

Предполагается, что σν0 ≪ σqs, и периодическая на-

грузка при σqs = 0 вызывает только знакопеременную с

частотой ν упругую деформацию. Деформация образца

также меняется по гармоническому закону с амплиту-

дой εν0 = σν0/G. Здесь G — соответствующий модуль

упругости.

При напряжении σqs кристалл с дислокацией (или в

сверхструктуре В2) находится в метастабильном состоя-

нии, атомы и дислокация колеблются вблизи положений

равновесия. Имеется множество таких метастабильных

состояний, соответствующих различным распределени-

ям ядер и электронов. Элементарный акт пластической

деформации при увеличении напряжения на 1σ состоит

в смещении дислокации на одно межатомное расстояние.

При этом акте атомы переходят из одного метаста-

бильного состояния в другое метастабильное состояние.

Смещение дислокации происходит в два последователь-

ных этапа [33]. На первом этапе с вероятностью P th на

линии дислокации образуется двойной кинк. На втором

этапе двойной кинк быстро распространяется вдоль

линии дислокации. При этом электронная подсистема

на каждом этапе мгновенно подстраивается к другому

распределению ядер. Смещение дислокации контролиру-

ется частотой образования двойного кинка. При фазовом

превращении элементарный акт деформации при увели-

чении напряжении на 1σ определяется переходом атома

из положения, характерного для сверхструктуры В2, в

положение, характерное для сверхструктуры B19′ [21].
Элементарный акт пластической деформации либо фа-

зового превращения определяется, в конечном счете,

динамикой ядер и электронов.

Строгое решение задачи о динамике ядер и элек-

тронов в деформируемом кристалле предполагает на-

хождение зависящей от времени волновой функции
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9(R, r, t) из нестационарного уравнения Шредингера

H9(R, r, t) = i~
∂9(R,r,t)

∂t
. Здесь r — совокупность коор-

динат электронов, H — гамильтониан системы. В пред-

ставлении ВН [23]

9(R, r, t) =

∞
∑

j

� j(R, t)8 j (r;R). (4)

Здесь � j(R, t) — волновая функция ядер, 8 j(r;R) —

волновая функция электронов в j-м квантовом состоя-

нии системы. Обозначение
”
;R“ означает, что R входит

в волновую функцию электронов как параметр. Вол-

новые функции электронов образуют полную систему

ортонормированных волновых функций (〈8k |8 j〉 = δk j).
Разложение (4) выражает волновую функцию кристалла

в виде суперпозиции электронных состояний, вклад

каждого состояния определяется амплитудой � j(R, t).
При этом � j(R, t) =

∫

8∗

j9(R, r, t)dr. Функция рас-

пределения (ФР) атомов в j-м квантовом состоянии

ρ j(R) = |� j(R)|2. После подстановки (4) в нестационар-

ное уравнение Шредингера, умножения слева на 8∗

j и

интегрирования по координатам электронов, находятся

уравнения, описывающие движение ядер,

i~
∂� j(R, t)

∂t
=

[

−
∑

γ

~
2

2Mγ

∇2
γ + E j(R)

]

� j(R, t)

+

∞
∑

k

Fjk(R)�k(R, t). (5)

Здесь i — мнимая единица, ~ — постоянная Планка,

Mγ— масса ядра с координатами Rγ (γ = 1, . . . , N),
функция E j(R) определяется электронной подсистемой

при фиксированном распределении ядер и носит на-

звание поверхности потенциальной энергии (ППЭ) в

-м состоянии системы. ППЭ представляет гиперпо-

верхность в 3N-мерном пространстве с характерным

для нее распределением минимумов и разделяющих их

потенциальных барьеров. ППЭ находится из решения

стационарного уравнения Шредингера

Hel(r;R)8 j(r;R) = E j(R)8 j(r;R). (6)

Здесь Hel — гамильтониан электронов. Зная распреде-

ление электронов, можно найти потенциальную энергию

системы E j [R] в j-м квантовом состоянии. Матричные

элементы операторов импульса и кинетической энергии

в (5)

Fji(R) =

∫

dr8∗

j (r;R)

[

−
∑

γ

~
2

2Mγ

∇2
γ

]

8i(r;R)

+
∑

γ

1

Mγ

{
∫

dr8∗

j (r;R) − [i~∇γ ]8i(r;R)

}

[i~∇γ ].

(7)
Своим происхождением они обязаны оператору кине-

тической энергии ядер и определяют неадибатические

связи между ядерной и электронной подсистемой.

В представлении BH нахождение зависящей от вре-

мени волновой функции многоатомной системы состоит

из двух этапов. На первом этапе из уравнений (6)
находится спектр ППЭ E j(R), а на втором этапе из

уравнений (5) находится зависящая от времени волно-

вая функция ядер. Таким образом, система нелинейных

уравнений (5)−(7) дает точное описание динамики ядер

и электронов в кристалле при его деформации.

3. Адиабатическая и
неадиабатическая динамика атомов
в деформируемом кристалле

При деформации кристалла траектории атомов, рас-

положенные вначале на ППЭ Ek(R), вынуждены пере-

ходить на ППЭ Ek+1(R). Скорость деформации опре-

деляется скоростью перехода с одной ППЭ на другую.

В металлах электронный энергетический спектр ква-

зинепрерывный, неадибатические связи между ядерной

и электронной подсистемой могут сказываться на ди-

намике атомов в кристалле. Оценим вначале величи-

ну энергетического интервала 1E , разделяющего две

соседние ППЭ. При напряжении σ = σk траектории

атомов находятся на ППЭ Ek(R), потенциальная энер-

гия единицы объема кристалла Ek [R] = σ 2
k /2G. При

напряжении σ = σk + 1σ траектории атомов оказыва-

ются на ППЭ Ek+1(R), потенциальная энергия еди-

ницы объема кристалла Ek+1[R] = σ 2
k+1/2G. Разность

1E = Ek+1 − Ek ≈ σk1σ/G. Величина 1σ = θ1ε. При
σk

G
≈ 10−3, 1ε ≈ 10−3, θ ≈ 10−3G, G ≈ 10−1 eV/atom на-

ходим 1E ≈ 10−9 eV/atom.

В адиабатическом приближении в (5) Fjk(R) ∼= 0,

две соседние ППЭ Ek(R) и Ek+1(R) не пересекаются.

В начальный момент времени ядра находятся на ППЭ

Ek(R), а их динамика полностью определяется рельефом

этой ППЭ. При увеличении напряжения потенциальная

энергия Ek [R] возрастает и становится больше Ek+1[R].
Переход траекторий атомов с ППЭ Ek(R) на Ek+1(R)
возможен только через потенциальный барьер высотой

Ua(σ ), разделяющий эти ППЭ. При механизме термиче-

ских флуктуаций вероятность перехода

P th = exp

[

−Ua(σ )

kBT

]

. (8)

Обычно полагают, что Ua(σ ) = U0 −Vaσ . Здесь Va —

активационный объем. Из (8) следует, что P th экспо-

ненциально уменьшается с увеличением U0. Величина

U0 зависит от природы кристалла и структуры его

кристаллической решетки.

При Fjk(R) 6= 0 электронные состояния связаны меж-

ду собой. При передаче энергии от электронной под-

системы ядрам ППЭ Ek(R) и Ek+1(R) смещаются друг

относительно друга и могут пересекаться. Снятие вы-

рождения в области конических пересечений с размер-

ностью N − 2 приводит к образованию энергетической
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щели шириной 2W0 [24–26,34,35]. В области пересечения

траектории атомов, расположенные вначале на ППЭ

Ek(R), с вероятностью PLZ > 0 могут оказаться на ППЭ

Ek+1(R) при неадиабатических переходах LZ. Для двух

пересекающихся ППЭ с номерами 1, 2 [30]

PLZ = exp

[

−π

4
√

a2

√

2

b2 +
√

|b4 ± 1|

]

. (9)

Здесь

a2 =
~
2

2µ

√

|F2F1||F2 − F1|
(2W0)3

,

b2 = (Ek − Ekx)
|F2 − F1|

2W0

√

|F2F1|
, (10)

|F2 − F1|√
µ

=

√

√

√

√

N
∑

i=1

1

mi

∑

α=x ,y,z

(F iα
2 − F iα

1 )2,

|F2F1|√
µ

=

√

√

√

√

N
∑

i=1

1

mi

∑

α=x ,y,z

F iα
2 F iα

1 ,

F iα
1 = − ∂E1

∂Riα

, F iα
2 = − ∂E2

∂Riα

. (11)

Здесь µ — приведенная масса (1/µ =
∑N

i=1
1

mi
), Ek —

кинетическая энергия, Ekx — энергия в точке пересече-

ния ППЭ, знак
”
+(−)“ относится к F2F1 > 0(F2F1 < 0).

Из (9) и (10) следует, что неадиабатические перехо-

ды атомов LZ имеют квантовую природу (при ~ → 0

PLZ → 0), являются атермическими (нет зависимости

от температуры). Показатель экспоненты в (9) обратно

пропорционален скорости атомов v . С увеличением v

вероятность перехода PLZ возрастает. В стационарном

состоянии PLZ = 0. Поэтому неадиабатические переходы

атомов проявляются только в условиях нестационарных

внешних воздействий. Следует особо отметить, что PLZ

не зависит от природы кристалла и структуры его

кристаллической решетки. Это объясняет тот факт, что

АПЭ проявляется в широком классе материалов незави-

симо от их природы и структурного состояния. Число

атомов, траектории которых переходят с ППЭ Ek(R)
на ППЭ Ek+1(R), NLZ ∝ PLZN. При N ≈ 1023 число NLZ

может быть конечным даже при малом значении PLZ.

Следует отметить, что NLZ атомов смещаются коге-

рентно, образуя двойной кинк на линии дислокации.

Его образование означает, что число атомов с ближним

порядком, характерным для дислокации, увеличивается

на NLZ . Точно так же когерентные смещения атомов

при неадиабатических переходах атомов LZ приводят к

фазовым превращениям мартенситного типа. При таких

смещениях ближний порядок, характерный, например,

для сверхструктуры В2, меняется на таковой, характер-

ный для сверхструктуры B19′ .

4. Пластическая деформация
при импульсном воздействии

Рассмотрим вначале дислокационный механизм пла-

стической деформации при переходе траекторий атомов

с одной ППЭ на другую. Без озвучивания величина P th

в (8) представляет вероятность образования двойного

кинка при термических флуктуациях за один период ко-

лебания дислокации. При частоте колебаний дислокации

νd < νD ≈ 1013 s средняя частота образования двойного

кинка νth
νth = νdP th. (12)

При озвучивании кристалла с частотой

ν ≈ (104−105)Hz при скорости звука cs ≈ 105 cm/s дли-

на акустической волны λ = cs/ν ≈ (1−10) cm сравнима

с размерами образца L0. Поэтому можно считать, что

за четверть периода бо́льшая часть атомов смещается

когерентно со скоростью Va(t) = dL(t)
dt

= L0ε̇(t). При

постоянном значении L0 ε̇(t) ∝ εν02πν · cos(2πνt).
Скорость атомов Va ∝ εν0 > 0. В этих условиях

вероятностью PLZ образования двойного кинка

при неадиабатических переходах LZ пренебрегать

нельзя. Величина PLZ в (9) представляет вероятность

образования двойного кинка за один период внешнего

воздействия. При частоте внешнего воздействия ν

средняя частота образования двойного кинка

νLZ = νPLZ. (13)

При двух параллельно протекающих процессах часто-

та образования двойного кинка

ν1 = νth + νLZ = νdP th + νPLZ (14)

определяется двумя механизмами. Один из них зависит

от температуры, а второй — от частоты и ампли-

туды внешнего воздействия. Вклад первого механизма

экспоненциально уменьшается с понижением темпера-

туры, а вклад второго экспоненциально возрастает с

увеличением произведения εν0ν . При квазистатической

деформации без озвучивания ν = 0, и частота образо-

вания двойного кинка на дислокации (а также скорость

деформации образца) определяется только механизмом

термических флуктуаций, с характерной для этого ме-

ханизма зависимостью напряжения от деформации. При

озвучивании εν0 > 0, и частота образования двойного

кинка на дислокации увеличивается. Это приводит к

увеличению скорости дислокации и, соответственно, к

увеличению скорости деформации, что сопровождается

понижением деформирующего напряжения (при дефор-

мации образца с постоянной скоростью). Поскольку

вклад второго механизма является атермическим, то па-

дение деформирующего напряжения будет наблюдаться

и при низких температурах.

Находит простое объяснение и проявление АПЭ на

площадке текучести сплава NiTiRe [20]. Этот сплав

деформируется термоупругим мартенситным превраще-

нием. Механизм такого превращения с самого начала
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определяется коллективными смещениями атомов. Без

озвучивания скорость смещений атомов определяется

скоростью квазистатической деформации. При озвучива-

нии скорость смещения атомов увеличивается, скорость

деформации возрастает, что при сохранении механизма

деформации сопровождается падением деформирующего

напряжения.

Таким образом, при квазистатической деформации с

дополнительной периодической нагрузкой проявляется

имеющий квантовое происхождение механизм деформа-

ции, зависящий от частоты и амплитуды внешнего воз-

действия. Представляется, что при увеличении ампли-

туды (например, при повышении выходной мощности

источника ультразвука) могут протекать процессы, от-

сутствующие в системе без такого воздействия. В част-

ности, возможны другие механизмы пластического тече-

ния, структурные и фазовые превращения. Построение

моделей таких процессов представляет предмет отдель-

ных исследований.

5. Заключение

Рассмотрены механизм образования двойного кинка

на дислокации при дислокационной пластичности и

механизм термоупругого мартенситного превращения

при квазистатической деформации с дополнительным

периодическим воздействием. Рассмотрение проводится

на основе уравнений неадиабатической молекулярной

динамики, описывающих динамику системы ядер и элек-

тронов в открытой системе, каковой является деформи-

руемая среда. Полученные результаты таковы.

В деформируемой среде образование двойного кин-

ка на дислокации определяется двумя механизмами.

Первый механизм реализуется за счет термических

флуктуаций; вероятность его реализации возрастает

с увеличением температуры. Второй механизм имеет

квантовое происхождение, по своей природе является

атермическим и проявляется в виде когерентных сме-

щений атомов при неадиабатических переходах атомов

Ландау–Зинера. Вероятность реализации второго меха-

низма возрастает с увеличением скорости атомов. Вклад

каждого механизма в частоту образования двойного

кинка зависит от температуры и скорости атомов.

При квазистатической деформации без импульсного

воздействия частота образования двойного кинка, скоро-

сти дислокации и пластической деформации определя-

ются в основном механизмом термических флуктуаций.

При квазистатической деформации с дополнительной

периодической нагрузкой скорость когерентного смеще-

ния атомов возрастет, вклад неадиабатических переходов

атомов Ландау–Зинера в частоту образования двойного

кинка возрастает. Это приводит к возрастанию скорости

пластической деформации и, как следствие, к падению

деформирующего напряжения при всех температурах.

Термоупругие мартенситные превращения при ква-

зистатической деформации определяются неадиабатиче-

скими переходами атомов Ландау–Зинера. При допол-

нительном периодическом воздействии скорость коге-

рентного смещения атомов возрастет, что приводит к

увеличению скорости деформации и падению деформи-

рующего напряжения.
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