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Исследованы механизм и стохастические свойства процесса гомогенного зарождения дислокаций. Предло-
жен подход для определения скорости зарождения на основе рассмотрения времен жизни метастабильного
состояния. Для получения первичных данных использован метод молекулярной динамики. Определены зави-
симости скорости зарождения от значений сдвиговых напряжений для нескольких температур. Предложена
аппроксимация полученных результатов в рамках формулы Аррениуса. Проведена оценка области сдвиговых
напряжений и температур, в которой может реализоваться механизм гомогенного зарождения дислокаций.
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1. Введение

Основными механизмами пластической деформации
являются зарождение, размножение и движение дисло-
каций — элементарных переносчиков сдвиговой дефор-
мации [1]. Вопросы, связанные с размножением и движе-
нием, подробно рассмотрены в [1–3]. Настоящая работа
посвящена исследованию зарождения дислокаций.
Гомогенное зарождение можно наблюдать в условиях

ударно-волнового нагружения, когда скорости дефор-
мации настолько велики, что сдвиговые напряжения
не успевают релаксировать за счет размножения и
движения существующих дислокаций. Эксперименталь-
но исследовать этот процесс довольно затруднительно,
поскольку в настоящее время не существует диагно-
стики плотности дислокаций во время распространения
ударной волны.
Основные экспериментальные результаты по заро-

ждению дислокаций получены при наноиндентирова-
нии [4–8]. В результате малости размера индентора
(сотни нанометров) локальные напряжения возникают
в небольшой области, и дислокации, уже существующие
в кристалле, не активируются. Это приводит к воз-
никновению сдвиговых напряжений, близких к теоре-
тическому пределу на сдвиг, и зарождению дислокаций.
Проведение большого числа идентичных экспериментов
позволяет исследовать стохастические свойства процес-
са зарождения, а именно получить зависимости веро-
ятности зарождения дислокаций от времени действия
нагрузки [8].
К одной из первых работ по теоретическому описанию

гомогенного зарождения дислокаций можно отнести
работу [1]. Предполагается, что образование зародышей
петель обусловлено локальным смещением одной части

атомов относительно другой на вектор Бюргерса. На
основании теории упругости определены энергия заро-
дышей петель в зависимости от их размера и оценена
скорость зарождения для зародышей критического ради-
уса на основе больцмановского распределения.
В работах [9–12] предложен альтернативный меха-

низм. Зарождение петли представлено как наноскопи-
ческий идеальный сдвиг, величина которого постепенно
увеличивается в процессе зарождения, а размер самого
зародыша остается примерно постоянным. Авторы этих
работ считают, что такой механизм преимущественно
реализуется в нанокерамиках или сплавах [13–15].
В настоящее время в литературе практически не

представлено работ, непосредственно определяющих
скорость гомогенного зарождения, что позволило бы
проверить теоретические выкладки. Наиболее подходя-
щим для исследования скорости зарождения является
атомистическое моделирование, основанное на исполь-
зовании реалистических потенциалов межатомного вза-
имодействия. Большинство работ как по моделированию
ударных волн [16,17] или деформации [18], так и по
моделированию наноиндентирования [19–21] посвящено
исследованию критических напряжений зарождения. Это
напряжение зависит от длительности ожидания зарожде-
ния и является скорее оценочной величиной. Более есте-
ственной величиной является вероятность или скорость
зарождения.
Настоящая статья посвящена исследованию гомоген-

ного зарождения и определению кинетики прямым мо-
делированием методом молекулярной динамики (МД).
В прямых МД-расчетах будет определена скорость за-
рождения дислокаций для фиксированной степени де-
формации и температуры. Расчеты основаны на анализе
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Рис. 1. Схема сдвигового деформирования кристалла.

зарождения дислокаций как спонтанного процессса рас-
пада метастабильного состояния, определении функции
распределения моментов зарождения.

2. Моделирование гомогенного
зарождения дислокаций

2.1. М о л е к у л я р н о - д и н а м и ч е с к а я м о д е л ь.
Для исследования процесса зарождения используется
следующая модель. Рассматривается бездефектный
кристалл, находящийся в периодических граничных
условиях вдоль всех трех направлений. Это сделано
для исключения влияния поверхности на процесс заро-
ждения. Форма расчетной ячейки близка к кубической,
рассматриваются два размера системы с числом атомов:
N = 108 000 и 504 000. Взаимодействие между атомами
описывается с помощью потенциала погруженного
атома (embedded atom method) [22]. Используемый
в этой работе потенциал для алюминия [23] был
параметризован на основе данных об упругих модулях,
энергии образования различных дефектов, информации
о фононном спектре и некоторых других характери-
стиках материала, полученных из экспериментов или
квантовых расчетов. Для проведения МД-расчетов
используется пакет программ LAMMPS [24].
Вначале бездефектный кристалл подвергается сдвиго-

вой деформации вдоль направления вектора Бюргерса
частичной дислокации b = a/6[21̄1̄] (рис. 1), где a —

Рис. 2. Визуализация процесса зарождения петли дислокации. Показаны только атомы с дефектным локальным окружением.
a — зарождение докритических зародышей сдвига (t = 38 ps), b — появление критического зародыша (t = 50 ps), c — рост петли
дислокации и увеличение дефекта упаковки (t = 51 ps). T = 300K, σxy = 1.76GPa.

период решетки. Затем с помощью термостата система
выводится на равновесие при заданной температуре и
фиксированной деформации. Рассмотрены три темпера-
туры: T = 300, 500, 700K. В условиях такого дефор-
мирования направление действия сдвиговых напряжений
совпадает с вектором смещения атомов, происходящего
при образовании зародышей дислокационных петель.
В результате этого активируется только одна плоскость
и одно направление скольжения. Влияние напряженного
состояния, возникающего при других способах дефор-
мирования, на величину сдвиговых напряжений, при ко-
торых происходит зарождение дислокаций, рассмотрено
в [21,25].
Созданное напряженное состояние системы является

метастабильным и обладает конечным временем жизни
вдоль МД-траектории. Механизмом потери устойчиво-
сти такого состояния является спонтанное появление
дислокаций критического размера.
2.2. Ме х а н и з м г ом о г е н н о г о з а р ож д е н и я

д и c л о к а ц и й. На рис. 2 показаны характерные момен-
ты процесса зарождения петли дислокации. Под действи-
ем флуктуаций, возникающих при решении уравнений
Ньютона при постоянных числе частиц и объеме, в
плоскостях скольжения образуются и исчезают докри-
тические зародыши дислокационных петель (рис. 2, a).
Механизм образования носит термический характер и
заключается в сдвиге части атомов на вектор Бюргерса b
частичной дислокации. Периметр такого сдвига можно
представить как петлю частичной дислокации. Зарожде-
ние частичной дислокации, а не полной, объясняется
тем, что полная дислокация в ГЦК-кристаллах диссоци-
ирует на две частичные, более энергетически выгодные.
Такие зародыши спонтанно возникают по всему объему
и схлопываются за время порядка пикосекунды.
Момент возникновения закритического зародыша по-

казан на рис. 2, b. Зародыш не имеет строгой формы,
поскольку является флуктуацией, но его можно описать
эллипсом, вытянутым вдоль направления приложения
сдвиговых напряжений. Характерный размер зародыша
составляет около 15 атомов, что близко к результатам
моделирования ударно-волнового нагружения меди [16],
где зародыш состоял из 25 атомов. За одну пико-
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Рис. 3. Пример определения скорости зарождения дислокаций
из времени жизни метастабильного состояния. a — релаксация
напряжений после фиксирования степени деформирования,
tm — время динамической памяти; b — число траекторий n,
в которых не произошло зарождения к моменту времени τ .
T = 300K.

секунду петля дислокации значительно увеличивается
в диаметре. На рис. 2, c показан образующийся дефект
упаковки в виде эллипса. Он образовался в результате
движения дислокации, которая ограничивает его. Исходя
из размеров системы можно оценить скорость движения
(скорость увеличения петли) дислокации vdisl = 28 Å/ps,
что соответствует „релятивистскому“ пределу по отно-
шению к скорости звука движения дислокаций [26,27].
Более подробно кинетика увеличения размера дефек-
та упаковки с помощью МД исследовалась, напри-
мер, в [28].

На рис. 3, a представлена зависимость сдвиговых
напряжений от времени, соответствующая рис. 2, a–c,
начиная с момента фиксирования степени деформа-
ции. Сдвиговые напряжения определялись для всей

расчетной ячейки по теореме вириала [29], т. е. явля-
ются средними значениями. На равновесном участке
(рис. 2, a) наблюдается слабое дрожание напряжений,
вызванное термическими флуктуациями, в результате
которых возникают докритические зародыши. При этом
средние сдвиговые напряжения в системе остаются по-
стоянными. В некоторый момент (рис. 2, b) происходит
образование зародыша закритического радиуса и его
быстрый рост (рис. 2, c), что приводит к падению сдви-
говых напряжений. Время до момента возникновения
критического зародыша τ характеризует время жизни
системы в данном метастабильном состоянии.
2.3. Ме т о д о п р е д е л е н и я с к о р о с т и з а р ож-

д е н и я. Был использован способ расчета скорости за-
рождения, основанный на результатах моделирования
методом МД и предложенный в 2002 г. [30,31]. В этих ра-
ботах метод был применен к исследованию зарождения
расплава в перегретом кристалле. Способ основан на
определении среднего времени жизни метастабильного
состояния из МД. Из единичного МД-расчета получа-
ется одно значение времени жизни τi . Для получения
набора времен жизни необходимо провести несколько
независимых расчетов. Требования к ансамблю незави-
симых траекторий можно найти в [30,31]. В качестве
основного можно выделить следующее: МД-траектории
должны соответствовать одному макроскопическому со-
стоянию, но различным микроскопическим. При этом
время расчета должно превышать время динамической
памяти системы tm, что характеризует время разбегания
исходно близких траекторий. Ансамбль независимых
траекторий, соответствующих одному макросостоянию,
набирается путем использования различных реализаций
распределения Максвелла по скоростям в начальный
момент времени, соответствующего одной и той же
температуре. Время динамической памяти tm в нашем
случае примерно равно 3 ps.
На рис. 3, a показана релаксация сдвиговых напряже-

ний в результате зарождения дислокации и соответству-
ющее время жизни. Для определения среднего времени
необходимо провести несколько десятков независимых
подобных расчетов. Все они должны соответствовать
одной степени метастабильности макроскопического со-
стояния. Под макросостоянием в данном случае пони-
мается заданная температура T и степень сдвиговой
деформации, которую можно характеризовать значени-
ем сдвиговых напряжений σxy . На рис. 3, b показана
зависимость числа траекторий n, в которых зарожде-
ние дислокации не произошло к моменту времени τ .
Такая зависимость соответствует распределению времен
зарождения. Подобная экспоненциальная зависимость
вероятности зарождения от времени действия фиксиро-
ванной нагрузки наблюдалась как в экспериментах по
наноиндентированию [8], так и в других экспериментах
по распаду метастабильного состояния [32].
Удобно ввести в рассмотрение также частоту (или

скорость) зародышеобразования J, имеющую смысл
среднего числа зародышей, образующихся в системе
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за единицу времени, и являющуюся важной кинети-
ческой характеристикой метастабильной фазы. Будем
относить J к одной частице метастабильной системы,
тогда получаем J = 1/(N〈τ 〉), где N — число атомов
в системе, 〈τ 〉 — среднее время ожидания образования

Рис. 4. Зависимость скорости зарождения дислокаций от
значений сдвиговых напряжений для температур T = 300 (a),
500 (b) и 700K(c). МД-расчеты проведены для размеров
системы N = 180 000 (1) и 504 000 атомов (2). 3 — аппрок-
симация по формуле (1) всех МД-точек, 4 — аппроксимация
по формуле (1) для каждой температуры.

зародыша. Среднее время 〈τ 〉 совпадает с характери-
стическим временем τd , описывающим распределение
времен зарождения n = n0 exp(−τ /τd).
2.4. Р е з у л ь т а т ы. На основе МД-расчетов были по-

лучены зависимости скоростей зарождения от сдвиговых
напряжений для трех температур: 300, 500 и 700K
(рис. 4). Использовались две системы с разными раз-
мерами (N = 108 000 и 504 000 атомов). Это позволи-
ло проверить отсутствие влияния периодических гра-
ничных условий на зарождение дислокаций. Влияние
таких граничных условий на скорость зарождения мо-
жет возникнуть из-за взаимодействия зародыша дисло-
кационной петли и его периодического отображения.
Энергию взаимодействия можно оценить из формулы
для взаимодействия двух дислокационных петель [1,33].
Для размера системы 10 nm и радиуса петли 5 Å энер-
гия взаимодействия составляет примерно 10−4 eV, что
значительно меньше тепловой энергии, приходящейся
на один атом. Но поскольку формула используется
за рамками ее применимости, более точным является
сравнение результатов по скорости зарождения. Резуль-
таты показывают, что значения J, рассчитанные для
разных N, согласуются друг с другом в пределах ошибки
расчета, и, таким образом, влияние размера системы
несущественно.
Поскольку время ожидания зависит от числа атомов,

использование систем двух размеров также позволило
определить скорость зарождения в большем диапазоне
сдвиговых напряжений. Так, в области больших напряже-
ний использовалась система с меньшим числом атомов,
а в области меньших — с бо́льшим числом.
Для всех трех температур существует сильная зависи-

мость скорости зарождения от приложенных напряже-
ний — изменение сдвиговых напряжений на 1−2%, что
приводит к изменению скорости на порядок. Подобная
сильная зависимость наблюдается при МД-моделирова-
нии зарождения дислокаций в меди при деформировании
с постоянной скоростью [18]. В этой работе значения
сдвиговых напряжений, при которых происходит заро-
ждения, изменяются на 1−2% при изменении скорости
деформирования на порядок. Такое поведение связано с
сильной зависимостью энергии зарождения от сдвиговых
напряжений.

3. Обсуждение

Скорость зарождения дислокаций можно получить на
основе теории [1], в которой предполагается больцма-
новское распределение для зародышей дислокационных
петель. В этом случае при расчете J используется
свободная энергия петли частичной дислокации кри-
тического размера. В данном случае такой подход не
применим, поскольку область применимости формулы
для энергии ограничивается размерами зародышей, зна-
чительно бо́льшими по сравнению с размером ядра
дислокации. При моделировании характерный размер
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Рис. 5. Температурные зависимости активационной энер-
гии U (1) и объема V (2), полученные из апроксимации
результатов МД по формуле (1).

зародыша составил 15 атомов, а радиус несколько
ангстрем. Поэтому формула для энергии, описываемая
в работе [1], в данном случае неприменима.
В основе другого подхода лежит следующая формула:

J = J0 exp

(

−
U − σV

kT

)

, (1)

где σ — сдвиговые напряжения, J0 — максимальная
скорость зарождения, U — энергия зарождения, V —
активационный объем, характеризующий релаксацию
упругой энергии при образовании зародыша.
Формула (1) часто используется для интерпретации

экспериментальных данных по скорости или вероятно-
сти возникновения зародышей пластического деформи-
рования при наноиндентировании (см., например, [7]).
На ее основе проводится аппроксимация данных, опре-
деляются активационный объем, энергия зарождения и
делается вывод о механизме пластической деформации.
Применим формулу (1) для аппроксимации МД-ре-

зультатов. Рассмотрим два подхода. В первом попы-
таемся аппроксимировать результаты, полученные для
трех температур, с помощью формулы (1), в которой
будем считать параметры U и V не зависящими от T .
Результаты такой обработки с помощью метода наи-
меньших квадратов представлены кривыми 3 на рис. 4.

Если полученные значения U = 6.67 eV и V = 502 Å
3

не противоречат их физическому смыслу, то значение
J0 ≈ 1023 s−1 оказалось абсурдным. Максимальную ско-
рость зарождения J0 можно оценить по формуле из ра-
боты [1]: J0 = 8πrω/b, где r — радиус петли, ω — деба-
евская частота, b — вектор Бюргерса. Подставляя значе-
ния величин r ≈ 5 Å, ω ≈ 1013 s−1, b = 1.65 Å, получим
значения J0 порядка 1015 s−1, что на восемь порядков
меньше величины, определенной из аппроксимации.
При втором подходе к использованию формулы (1)

проведем аппроксимации отдельно для каждой темпе-
ратуры (кривые 4 на рис. 4). Величина V следует из

наклона. Поскольку при такой аппроксимации J0, U
однозначно не определяются, в качестве J0 использова-
лось значение 1015 s−1. Из рис. 5 видно, что величины
U и V имеют сильную зависимость от температуры.
Пренебрежение этой зависимостью приводит к непра-
вильным значениям параметра J0 при первом варианте
аппроксимации, поэтому формула (1) не может быть
использована для аппроксимации первичных данных
в широком диапазоне температур.
В экспериментах по наноиндентированию на основе

статистического анализа результатов с использовани-
ем формулы (1) получены значения J0, U и V . Для

платины J0 ≈ 3 · 10−4 s−1, U ≈ 0.28 eV, V ≈ 10.2 Å
3

[7].

Для N3Al величина V ≈ 23.5 Å
3
, а J0 и U получены в

виде величины η = J0 exp(−U/kT ) ≈ 4.6 · 10−20 s−1 [8].
Экспериментальные значения активационного объема V
значительно меньше величин, полученных в настоя-
щей работе. Возможно, это связано с большей ве-
личиной модуля сдвига в рассмотренных материалах
(µAl = 26GPa, µPt = 61GPa, µNi3Al = 131GPa). Величи-
на η в обоих материалах значительно превосходит зна-
чение, полученное для гомогенного зарождения в алю-
минии η ≈ 10−53 s−1. Это свидетельствует о значительно
меньшей активационной энергии в экспериментах для Pt
и Ni3Al. Видимо, зарождение происходит негомогенно,
что также отмечено авторами этих работ [7,8]. Но
как при гомогенном, так и при гетерогенном меха-
низме стохастические свойства процесса зарождения
(в частности, функция распределения времен ожидания)
подобны.

4. Заключение

Проведено исследование гомогенного зарождения
дислокаций под действием сдвиговых напряжений
в ГЦК-кристалле на примере алюминия. Исследованы
механизм и стохастические свойства процесса зарожде-
ния, определена скорость зарождения. Получены следу-
ющие результаты.
Механизм зарождения заключается в локальном сдви-

ге группы атомов на вектор Бюргерса частичной дисло-
кации вдоль плоскости скольжения. Процесс зарождения
связан с термическими флуктуациями и носит пуас-
соновский характер. На основе распределения времен
зарождения определена скорость зарождения.
С помощью прямых МД-расчетов определена зависи-

мость скорости зарождения от сдвиговых напряжений
для нескольких значений температур. Показано, что
зависимость может быть аппроксимирована в рамках
формулы Аррениуса при введении зависимостей энергии
активации и активационного объема от температуры.

Авторы благодарны Ю.И. Головину, М.Ю. Гуткину,
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Расчеты проведены на вычислительных кластерах
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