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Предложена теоретическая модель гомогенного зарождения дислокационных петель скольжения в дефор-
мируемых нанокристаллических керамиках при низких и высоких температурах. Зарождение дислокационной
петли в кристаллическом зерне представлено как наноскопический идеальный сдвиг, величина которого
(модуль вектора Бюргерса дислокации) постепенно увеличивается в процессе зарождения петли. Рассчитаны
характеристики гомогенного зарождения дислокационных петель скольжения в кристаллической фазе нано-
керамики на основе кубического карбида кремния. Показано, что гомогенное зарождение дислокационных
петель в нанокристаллических керамиках при высоких температурах в общем случае проходит две стадии:
атермическое зарождение петли „некристаллографической“ частичной дислокации и ее термоактивированное
превращение в петлю обычной частичной решеточной дислокации.
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1. Введение

Экспериментальные и теоретические исследования
механических свойств нанокристаллических материалов
(НКМ) составляют одно из приоритетных направлений
в физике твердого тела (см., например, [1–6]). Осо-
бый интерес представляет физическая природа сверх-
высоких показателей прочности и микротвердости, а
также других необычных механических характеристик
нанокристаллических металлов и керамик. Так, нано-
кристаллические керамики обладают сверхтвердостью и
сверхпрочностью [7,8], и в то же время при высоких
температурах демонстрируют сверхпластичность [9,10],
которая чрезвычайно важна для их технологического
использования. Основными физическими механизмами
(сверх)пластической деформации в нанокерамиках явля-
ются скольжение решеточных дислокаций и межзерен-
ное скольжение [8–10]. Однако особенности действия
этих механизмов в нанокерамиках, где велика роль
наномасштабных эффектов, межзеренных и межфазных
границ, в настоящее время не ясны. В частности, вопрос
о происхождении и роли решеточных дислокаций в
НКМ с ультрамелким зерном (размером порядка или
менее 30 nm) относится сегодня к числу наиболее
дискуссионных [8,11–13]. Считается экспериментально
установленным, что обычные источники, типа источника
Франка–Рида, в таких мелких зернах не работают, и им
на смену приходят источники на границах зерен. Дей-
ствительно, как показывают экспериментальные наблю-
дения [13–19], результаты компьютерного моделирова-
ния [12,20–23] и теоретические расчеты [13,24–29], гра-

ницы зерен испускают частичные и полные решеточные
дислокации в процессе пластической деформации таких
НКМ. При этом дислокации зарождаются гетерогенно
на различных зернограничных дефектах. В частности,
предложены теоретические модели зарождения решеточ-
ных дислокаций на зернограничных дислокациях [25–29]
и дисклинациях [24].

Возникает вопрос: возможно ли при каких-то особых
условиях гомогенное зарождение дислокаций в объеме
ультрамелкого нанозерна? В недавней работе [30] был
предложен механизм такого зарождения дислокаций.
Этот механизм состоит в нелокальном гомогенном
зарождении наноскопической петли „некристаллогра-
фической“ частичной дислокации с вектором Бюргер-
са s, величина которого s непрерывно увеличивается в
процессе формирования петли. Сделанный в [30] при-
ближенный континуальный расчет изменения энергии,
связанного с гомогенным зарождением такой петли в
нанокристаллическом никеле, показал, что если размер
зарождающейся петли и действующее на нее сдвиговое
напряжение достаточно велики, то образование петли
не требует преодоления энергетического барьера. На-
пример, для безбарьерного образования квадратной пет-
ли скольжения размером 20 nm оказалось достаточным
сдиговое напряжение в плоскости петли порядка 3 GPa.
При этом чем больше размер образующейся петли, тем
меньшее напряжение необходимо для ее безбарьерного
зарождения.

Основная цель настоящей работы — дальнейшее
развитие модели [30] с приложением к пластичности
нанокерамик на примере кубического карбида кремния
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с малым размером зерна (порядка 30 nm). Показано,
что процесс гомогенного зарождения дислокационной
петли в такой нанокерамике сильно зависит от величины
приложенного напряжения. В частности, при относи-
тельно невысоком напряжении (порядка 3 GPa) этот про-
цесс может состоять из двух стадий: 1) атермического
зарождения петли „некристаллографической“ частич-
ной дислокации; 2) ее термоактивированного превра-
щения в петлю обычной частичной решеточной дисло-
кации.

2. Модель гомогенного зарождения
дислокационной петли скольжения
в нанозерне

Основная идея модели [30] иллюстрируется рис. 1,
где схематично показаны стандартный (рис. 1, a–d) и
новый [30] (рис. 1, e–h) механизмы гомогенного за-
рождения скользящей петли решеточной дислокации
в нанозерне размером d. По стандартному механиз-
му гомогенное зарождение решеточной дислокации в
идеальном кристалле осуществляется путем локального
сдвига решетки на вектор Бюргерса частичной или
полной дислокации в пределах малой петли, которая
затем расширяется под действием приложенного напря-
жения τ . Схематично образование петли полной дисло-
кации с постоянным вектором Бюргерса B показано на
рис. 1, a–d. Хорошо известно, что гомогенное зарожде-
ние дислокации по этому механизму требует преодоле-
ния высокого энергетического барьера [31,32] и поэтому
считается практически невозможным в реальных кри-
сталлах. Альтернативный механизм [30] был предложен
для НКМ, которые пластически деформируются при
очень высоких упругих напряжениях. Этот механизм
предполагает нелокальное гомогенное зарождение петли
„некристаллографической“ частичной дислокации, век-
тор Бюргерса которой s растет от нуля до вектора
Бюргерса частичной решеточной дислокации b, а затем
и до вектора Бюргерса полной решеточной дислокации
B ≈ 2b. Другими словами, происходит постепенно воз-
растающий сдвиг кристаллической решетки в пределах
петли конечного размера L. В рамках модели [30]
размер петли L считался постоянным, хотя, конечно,
он может увеличиватья в процессе формирования петли
(рис. 1, e−h). В процессе увеличения сдвига s внутри
петли развивается обобщенный дефект упаковки, удель-
ная энергия которого γ обычно описывается „двугор-
бой“ зависимостью от s [33–37]. Минимум на этой
зависимости достигается в точке s = b и соответствует
удельной энергии обычного равновесного дефекта упа-
ковки, а точки максимума отвечают удельной энергии
неравновесного дефекта упаковки. Заметим, что в моде-
ли [30] использовалась сильно упрощенная „одногорбая“
зависимость γ(s).

2.1. З а р о ж д е н и е п е р в и ч н о й п е т л и. Отталки-
ваясь от общей идеи [30], проведем корректный и деталь-

Рис. 1. Модели гомогенного зарождения дислокационной
петли скольжения в нанозерне размером d под действием
приложенного сдвигового напряжения τ . a−d — стандартный
механизм зарождения, когда в некоторой локальной области
образуется и увеличивается в размерах петля полной ре-
шеточной дислокации с постоянным вектором Бюргерса B;
e−h — новый механизм зарождения [30], когда в некоторой
изначально нелокальной области конечного размера L образу-
ется петля „некристаллографической“ частичной дислокации с
малым вектором Бюргерса s (0 < s ≤ B). Когда s достигает
величины b, эта петля превращается в петлю частичной
решеточной дислокации с вектором Бюргерса b (g); при
последующем увеличении s до величины B — в петлю полной
решеточной дислокации с вектором Бюргерса B ≈ 2b (h).

ный анализ гомогенного зарождения дислoкационной
петли скольжения. Пусть в бесконечной упругоизотроп-
ной среде под действием постоянного сдвигового на-
пряжения τ образуется прямоугольная дислокационная
петля скольжения с размерами d× 2a и вектором Бюр-
герса s произвольной величины s, 0 < s ≤ B (рис. 2, a).
В дальнейшем для краткости будем называть величину s
мощностью петли. Поскольку далее при анализе эволю-
ции этой петли нам потребуется исследовать зарождение
на одном из ее отрезков новой дислокационной петли
(рис. 2, b), данную исходную петлю будем называть
первичной, а следующую — вторичной.
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Появление первичной петли приводит к изменению
полной энергии системы 1W1, которое в рамках модели
упругого континуума можно записать в виде

1W1 = Wel,1 + Wc,1 + Wγ,1 − A1, (1)

где Wel,1 — упругая энергия первичной дислокационной
петли, Wc,1 — энергия дислокационного ядра, Wγ,1 —
энергия обобщенного дефекта упаковки, ограниченного
линией первичной петли, A1 — работа по зарождению
первичной петли под действием сдвигового напряже-
ния τ .

Упругая энергия Wel,1 прямоугольной дислокацион-
ной петли скольжения с размерами d× 2a и вектором
Бюргерса s, направленным вдоль отрезков длиной d,
определяется выражением [38]

Wel,1 = Ds2

{
(2− ν)(r − d− 2a)

+ 2a ln
4ad

(r + 2a)r c1
+ (1− ν)d ln

4ad
(r + d)r c1

}
, (2)

где D = G/[2π(1 − ν)], G — модуль сдвига, ν — ко-
эффициент Пуассона, r 2 = d2 + 4a2 и r c1 ≈ s — радиус
обрезания упругого поля петли на ее линии.

Энергию ядра дислокационной петли можно аппрок-
симировать, используя обычные оценки для погонных
энергий винтовых и краевых дислокаций [31]

Wc,1 ≈
Ds2

2
(1− ν)2d +

Ds2

2
4a

= Ds2[(1− ν)d + 2a]. (3)

Здесь первое слагаемое в правой части приближенного
равенства описывает энергию ядра винтовых отрезков
петли, второе — энергию ядра ее краевых отрезков.

Энергию дефекта упаковки Wγ,1 аппроксимируем вы-
ражением

Wγ,1 = 2γ(s)(d− 2s)(a − s), (4)

где γ(s) — удельная энергия дефекта упаковки. Осно-
вываясь на результатах компьютерного моделирова-
ния [33–37], полагаем, что зависимость γ(s) описывается
„двугорбым“ потенциалом

γ(s) =


γm sin 2πs

B , s < B
4 ,

γm+γ0

2 − γm−γ0

2 cos 4πs
B ,

B
4 ≤ s < 3B

4 ,

−γm sin 2πs
B ,

3B
4 ≤ s ≤ B,

(5)

где γ0 — удельная энергия обычного равновесного де-
фекта упаковки, образующегося внутри петли обычной
частичной решеточной дислокации при s = b ≈ B/2, а
γm — максимальная удельная энергия неравновесного
дефекта упаковки, формирующегося внутри петли ча-
стичной дислокации при s 6= b.

Рис. 2. Образование первичной (a) и вторичной (b) дис-
локационных петель скольжения под действием приложенно-
го сдвигового напряжения τ . Вторичная петля с вектором
Бюргерса q и размером h× c (c = c2 − c1) зарождается на
краевом отрезке первичной дислокационной петли скольжения
с вектором Бюргерса s и размером d× 2a.

Работа A1, которую производит внешнее напряжение τ
при пластическом сдвиге по площади первичной петли,
рассчитывается как обычно:

A1 = 2sτ ad. (6)

Таким образом, изменение полной энергии системы
1W1 при зарождении первичной петли определяется
выражениями (1)−(6).

В частном случае квадратной петли (2a = d) выраже-
ние для 1W1 записывается в простом виде функции двух
безразмерных переменных η = s/b и ξ = d/b

1W1 = Db3

{
η2ξ(2− ν)

(
ln
ξ

η
+ 0.22

)

+ (ξ − 2η)2 γ(η)
Db
− ηξ2 τ

D

}
. (7)

С помощью (7) рассмотрим, как действует пред-
ложенный механизм зарождения первичной петли в
типичной модельной нанокерамике с ГЦК-решеткой —
в кубическом карбиде кремния (3C-SiC). Примем, что
средний размер зерна порядка 200b ≈ 30 nm. Осталь-
ные параметры принимают следующие значения [39–41]:
G = 217 GPa, ν = 0.23, b = 0.154 nm и γ0 ≈ 0.1 mJ/m2.
Поскольку нам не удалось найти в литературе ни изме-
ренных, ни рассчитанных значений для величины γm, мы
принимали, что она может составлять от 2γ0 до 25γ0.
Расчеты показали, что из-за чрезвычайной малости ве-
личины γ0 все эти значения приводят практически к
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Рис. 3. Карты изменения полной энергии системы 1W1(s, d) при зарождении первичной квадратной петли частичной дислокации
в кубическом SiC под действием приложенного сдвигового напряжения τ = 1 (a), 3 (b), 4 (c) и 7 GPa (d). Значения 1W1 указаны
в eV. Жирные стрелки приблизительно показывают безбарьерное увеличение размера и мощности дислокационной петли.

одинаковым результатам. Для определенности возьмем
γm = 20γ0, что характерно для ковалентных кристаллов,
например кремния [33].

Приложим к такой модельной нанокерамике посто-
янное сдвиговое напряжение τ . Предположим, что в

нанозернах, ориентированных таким образом, чтобы
плоскость легкого скольжения (111) совпадала с плос-
костью действия τ , гомогенно зарождаются первичные
петли частичных дислокаций. На рис. 3 приведены карты
соответствующего изменения полной энергии системы
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1W1(η, ξ), на которые также нанесены наиболее веро-
ятные траектории развития первичной петли (жирные
стрелки). Можно отметить следующие основные осо-
бенности этих карт. Прямые изолинии 1W1(η, ξ) = 0
делят их на две клиновидные области: области отрица-
тельных и положительных значений. В первой области,
при 1W1(η, ξ) < 0, возможны зарождение и развитие
первичной петли, во второй области, при 1W1(η, ξ) > 0,
зарождение петли невозможно. Чем выше уровень при-
ложенного напряжения τ , тем шире первая область
и у́же вторая. Пока напряжение τ относительно мало
(рис. 3, a), первая область очень узка, и зародившаяся
петля может только увеличиваться в размере, незна-
чительно повышая свою мощность. При бо́льших τ

(рис. 3, b–d) первая область становится существенно
шире, и распространение петли сопровождается ростом
ее мощности. Таким образом, гомогенное зарождение
первичной петли в 3C-SiC происходит безбарьерно,
однако достижимая мощность петли s зависит от при-
ложенного напряжения τ . Например, при τ = 1 GPa
(рис. 3, a) мощность петли может вырасти только до
≈ 0.2b, а при τ = 3 GPa (рис. 3, b) — до ≈ 0.7b.
При τ = 4 GPa (рис. 3, c) она достигает уже мощности
обычной частичной решеточной дислокации b, а при
τ = 0.7 GPa (рис. 3, d) — мощности полной решеточной
дислокации B ≈ 2b.

Можно заключить, что гомогенное зарождение пер-
вичной дислокационной петли в нанокерамике с очень
низкими значениями параметров знергии обобщенного
дефекта упаковки (γ0 и γm) возможно при относительно
невысоких (≤ 7 GPa для 3C-SiC) приложенных сдвиго-
вых напряжениях и не требует термической активации.
Такой уровень упругих напряжений достижим, напри-
мер, при индентировании или ударном нагружении.

2.2. З а р о ж д е н и е в т о р и ч н о й п е т л и. Пред-
положим теперь, что на первой стадии гомогенного
зарождения дислокационной петли образовалась первич-
ная прямоугольная петля скольжения мощностью s и
размером d× 2a (рис. 2, a). Как следует из рис. 3, раз-
меры первичной петли могут быть ограничены только
размерами зерна. Рассмотрим дальнейшую эволюцию
такой петли под действием приложенного сдвигового
напряжения τ . Поскольку расширению первичной петли
препятствуют границы зерна, ее развитие возможно
только за счет увеличения ее мощности. Представляется,
что наиболее вероятным механизмом такого увеличения
может служить зарождение новой (вторичной) петли
скольжения на одном из отрезков первичной петли
(рис. 2, b). Расширяясь под действием внешнего напря-
жения τ , эта вторичная петля производит дополнитель-
ный пластический сдвиг на заметаемой ею площади.
Обозначив вектор Бюргерса вторичной петли как q,
получаем, что расширение вторичной петли до размеров
первичной приводит к образованию новой петли с сум-
марным вектором Бюргерса (s + q). При определенных
условиях этот механизм может срабатывать неодно-
кратно, приводя к формированию петли частичной или

полной решеточной дислокации и обеспечивая посте-
пенную пластическую релаксацию в пределах одного
нанозерна в том случае, если в нем не действуют
обычные источники дислокаций.

Рассмотрим, при каких условиях может действовать
предложенный механизм зарождения вторичной петли.
Очевидно, что ее образованию будут препятствовать
такие факторы, как упругая энергия само́й вторичной
петли Wel,2, энергия ее ядра Wc,2 и энергия ее упругого
взаимодействия с первичной петлей Wint. Стимулирую-
щим фактором служит работа A2, которую производит
внешнее напряжение τ при пластическом сдвиге по
площади вторичной петли. Неоднозначным является
изменение энергии дефекта упаковки 1Wγ,2 на площади
вторичной петли, так как его знак зависит от мощностей
первичной и вторичной петель. Поскольку в общем
случае зависимость энергии дефекта упаковки от сдвига
решетки описывается „двугорбым“ потенциалом, мини-
мум которого приходится на величину вектора Бюр-
герса частичной решеточной дислокации b, возможны
следующие варианты. Если мощности первичной и вто-
ричной петель намного меньше величины вектора Бюр-
герса b частичной решеточной дислокации (s + q� b),
то 1Wγ,2 > 0. Если (s, s + q)→ B ≈ 2b, то 1Wγ,2 < 0.
В промежуточных ситуациях изменение энергии 1Wγ,2

может быть положительным или отрицательным.
Таким образом, зарождение вторичной петли приво-

дит к изменению полной энергии системы 1W2, которое
можно записать в виде

1W2 = Wel,2 + Wint + Wc,2 + 1Wγ,2 − A2. (8)

Собственная упругая энергия Wel,2 прямоугольной дис-
локационной петли скольжения с размерами h× c и
вектором Бюргерса q, направленным вдоль отрезков
длиной h, определяется выражением [38]

Wel,2 = Dq2

{
(2− ν)(g − h− c) + c ln

2ch
(g + c)r c2

+ (1− ν)h ln
2ch

(g + h)r c2

}
, (9)

где g2 = h2 + c2 и r c2 ≈ q — радиус обрезания упругого
поля вторичной петли на ее линии.

Энергия упругого взаимодействия между первичной
и вторичной петлями Wint зависит от их размеров и
взаимного расположения. В геометрии, показанной на
рис. 2, b, ее можно рассчитать как работу по зарождению
вторичной петли в поле упругих напряжений первичной
петли [42] по формуле

Wint = −q

h∫
r c3

dx

c2∫
c1

dzσxy(x, y = 0, z), (10)

где r c3 ≈ s + q — наименьшее допустимое (при рас-
четах в рамках классической линейной теории упруго-
сти) расстояние между краевыми отрезками первичной
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и вторичной петель, z = c1 и z = c2 — координаты
винтовых отрезков вторичной петли. Стоящая под ин-
тегралом компонента σxy поля напряжений первичной
петли имеет вид [43]

σxy(x, y, z) =
Dsut

2ρ(t2 + y2)

(
−1 +

y2

ρ2
+

2y2

t2 + y2

−(1− ν)
t2 + y2

u2 + y2

)∣∣∣∣∣
z′=a

z′=−a

∣∣∣∣∣∣
x′=d

x′=0

, (11)

где u = z − z′, t = x − x′ и ρ2 = u2 + t2 + y2. Подставляя
ее в формулу (10) и выполняя интегрирование, получаем

Wint =
Dsq

2

{
(2− ν)

√
t2 + u2 − (1−ν)t ln

(
t +
√

t2+u2
)

−|u| ln |u|+
√

t2 + u2

|t|

}∣∣∣∣z′=a

z′=−a

∣∣∣∣∣
z=c2

z=c1

∣∣∣∣∣∣
x′=d

x′=0

∣∣∣∣∣∣∣
x=h

x=r c3

.

(12)
Изменяя теперь координаты винтовых отрезков вторич-
ной петли c1 и c2 (но сохраняя при этом постоянной
их разность c = c2 − c1 — размер петли вдоль оси z),
можно выбрать такое место зарождения вторичной
петли на оси z, которое дает наименьшую энергию
взаимодействия Wint. Например, сравним две предельные
ситуации, когда вторичная петля зарождается в углу
первичной квадратной петли размера d или в середине
ее краевого отрезка. На рис. 4 показаны карты изолиний
энергии взаимодействия Wint в пространстве относитель-
ных размеров вторичной петли h/d и c/d, построенные
для этих двух ситуаций. Сравнивая рис. 4, a и b, ви-
дим, что в первом случае изолинии, соответствующие
одинаковым уровням Wint/(Dsqd/2) = 0.5, 2, 4 и т. д.,
проходят заметно ниже (ближе к левому нижнему углу
карты), чем во втором. Это означает, что зарождение
вторичной петли из угла первичной (рис. 4, a) приводит
к более быстрому росту энергии взаимодействия Wint, а
значит, и к большей силе противодействия зарождению
вторичной петли со стороны первичной. Следовательно,
более вероятным будет зарождение вторичной петли в
середине краевого отрезка первичной петли (рис. 4, b).

С учетом этого заключения энергию ядра вторичной
петли можно аппроксимировать по аналогии с (3) как

Wc,2 ≈
Dq2

2
(1− ν)2h +

Dq2

2
c +

(
D(s + q)2

2
− Ds2

2

)
c

= Dq2

{
(1− ν)h +

(
1 +

s
q

)
c

}
. (13)

Здесь первое слагаемое в правой части приближенного
равенства описывает энергию ядра винтовых отрезков
вторичной петли, второе — энергию ядра ее „переднего“
(подвижного) краевого отрезка, а третье — изменение

Рис. 4. Карты энергии упругого взаимодействия между дву-
мя дислокационными петлями скольжения, показанными на
вставках. Вторичная петля зарождается в углу первичной
квадратной петли (a) или в середине ее краевого отрезка (b).
Значения энергии даны в единицах Dsqd/2.

энергии ядра на том участке первичной петли, на ко-
торый накладывается „задний“ (неподвижный) краевой
отрезок вторичной петли.

Изменение энергии дефекта упаковки 1Wγ,2 аппрокси-
мируем выражением

1Wγ,2 = 1γ(q)(h− 2q)(c − 2q), (14)

где 1γ(q) — изменение удельной энергии дефекта
упаковки на площади, заметаемой вторичной петлей:
1γ(q) = γ(s + q)− γ(s). Предполагается, что зависи-
мость удельной энергии дефекта упаковки от величины

Физика твердого тела, 2008, том 50, вып. 4



636 М.Ю. Гуткин, И.А. Овидько

Рис. 5. Карты изменения полной энергии системы 1W2(h, c) при зарождении вторичной прямоугольной петли с размером h× c
и мощностью q = 0.01b (a), 0.05b (b) и 0.1b (c) внутри первичной квадратной петли с размером d = 200b и мощностью s = 0.7b
в кубическом SiC под действием приложенного сдвигового напряжения τ = 3 GPa. Значения 1W2 указаны в eV. Жирные стрелки
показывают траекторию расширения вторичной петли.

p(= s, s + q) вектора Бюргерса петли описывается „дву-
горбым“ потенциалом (5) с заменой s на p.

Наконец, работа A2, которую производит внешнее
напряжение τ при пластическом сдвиге по площади
вторичной петли, определяется формулой

A2 = qτ ch. (15)

Таким образом, изменение полной энергии систе-
мы 1W2 при зарождении вторичной петли описывается
выражениями (8), (9), (12)−(15).

Рассмотрим зарождение вторичной петли в модельной
нанокерамике 3C-SiC с теми же значениями параметров,
которые использовались выше при анализе гомогенного
зарождения первичной петли. Как и в случае первичной
петли, зарождение вторичной петли требует определен-
ного уровня приложенного напряжения τ . Например,
при τ = 1 GPa увеличить дальше мощность первичной
петли (s ≈ 0.2b) за счет зарождения и развития вто-
ричной оказывается невозможно, поскольку это ведет к
увеличению полной энергии системы. Подняв напряже-
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ние до 3 GPa (рис. 3, b), получаем мощность первичной
петли s ≈ 0.7b, которую можно увеличить путем заро-
ждения вторичной петли. Покажем это с помощью карт
изменения энергии 1W2 (рис. 5), построенных в про-
странстве размеров вторичной петли по формулам (8),
(9), (12)−(15) при фиксированных значениях мощности
первичной (s ≈ 0.7b) и вторичной (q = 0.01b, 0.05b,
0.1b) петель. Картры 1W2(h, c) делятся на две области
изолинией 1W2(h, c) = 0: слева, в области относительно
малых h, 1W2(h, c) > 0; справа, в области относительно
больших h, 1W2(h, c) < 0. Таким образом, левая область
показывает пространственную конфигурацию энергети-
ческого барьера, который должна преодолеть вторичная
петля для своего зарождения. Правая область — это зо-
на неустойчивого расширения вторичной петли в преде-
лах первичной (в пределах нанозерна). Из рис. 5 видно,
что при достаточно большой мощности вторичной петли
(по крайней мере при q ≥ 0.01b) на энергетическом
барьере имеется единственная седловая точка, преодо-
лев которую вторичная петля начинает неустойчиво
расширяться. При q = 0.01b (рис. 5, a) ее координаты
(h≈ 72b, c ≈ 2b), при q = 0.05b (рис. 5, b) — (h≈ 85b,
c ≈ 4b), а при q = 0.1b (рис. 5, c) — (h≈ 91b, c ≈ 8b).
Величина барьера в этой точке соответственно рав-
на 0.029, 0.733 и 3.119 eV.

Первая из этих величин настолько мала, что такой
барьер легко преодолим даже при комнатной темпе-
ратуре, хотя увеличение мощности первичной петли
при этом оказывается весьма незначительным (поряд-
ка 1.4%). Действительно, при комнатной температуре
(T = 300 K) средняя тепловая энергия, приходящаяся
на один атом кристалла, составляет величину порядка
kT ≈ 0.026 eV, где k — постоянная Больцмана. Число
атомов, вовлеченных в образование вторичной петли,
можно в нулевом приближении оценить как удвоен-
ное число атомов, приходящихся на площадь петли.
Для петли размером 72b× 2b получаем приблизительно
80 атомов. Распределяя высоту барьера (0.029 eV) рав-
номерно между 80 атомами, получаем приблизительно
1W2,max ≈ 3.6 · 10−4 eV на атом. Вероятности соответ-
ствующих термофлуктуаций при T = 300 K составляют
≈ 0.986 для одного атома и ≈ 0.327 для 80 атомов.

Вторая величина (0.733 eV) уже требует значительно
более высокой температуры для преодоления такого ба-
рьера, однако и увеличение мощности первичной петли
в этом случае становится гораздо более существенным
(около 7%). Проводя оценочный расчет, аналогичный
предыдущему, получаем приблизительно 180 атомов, на
каждый из которых приходится 1W2,max ≈ 4.07 · 10−3 eV.
Взяв T = 2300 K, получаем вероятности соответству-
ющих термофлуктуаций ≈ 0.980 для одного атома и
≈ 0.0246 для 180 атомов.

Третья величина (3.119 eV) оказывается настолько
высокой, что такой барьер можно считать совершенно
непреодолимым.

В случае преодоления седловой точки дальнейшее
неустойчивое расширение вторичной петли происходит

Рис. 6. Схематическое изображение последовательных стадий
зарождения и неустойчивого расширения (штриховые линии)
прямоугольной вторичной дислокационной петли скольжения
внутри квадратной первичной дислокационной петли сколь-
жения (жирная сплошная линия). Тонкой сплошной линией
показана равновесная конфигурация вторичной петли.

по траекториям, схематично изображенным на рис. 5
(штриховыми стрелками показаны участки, которые не
описываются в рамках принятой здесь линейной теории
упругости). На рис. 6 изображена схема последова-
тельного неустойчивого расширения вторичной петли
мощностью q = 0.05b внутри квадратной первичной
петли мощностью s ≈ 0.7b и размером 200b ≈ 31 nm
под действием приложенного сдвигового напряжения
τ = 3 GPa. На начальной стадии зарождения (в области
седловой точки на рис. 5, b) вторичная петля силь-
но вытянута вдоль своих винтовых отрезков, а затем
она постепенно расширяется, приближаясь по форме к
квадрату. Естественно, что полного слияния первичной
и вторичной петли в нашей модели не получить, по-
скольку приложенное напряжение фиксировано, а сила
отталкивания между сближающимися отрезками петель
стремится к бесконечности в рамках классической ли-
нейной теории упругости. Равновесное расстояние меж-
ду этими отрезками получается порядка 12b ≈ 1.85 nm,
т. е. порядка толщины межзеренных границ в наноке-
рамике.

Таким образом, механизм зарождения вторичной пет-
ли для увеличения мощности первичной представляется
вполне реальным при относительно небольших прило-
женных напряжениях и высоких температурах нагру-
жения нанокерамики на основе кубического карбида
кремния. При этом мощность первичной петли может
увеличиваться на несколько процентов за каждый акт
зарождения новой вторичной петли.
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3. Заключение

Предложена теоретическая модель, описывающая го-
могенное зарождение дислокационных петель скольже-
ния в нанокерамиках с малым размером зерна (поряд-
ка 30 nm). Модель служит развитием предшествующей
работы авторов [30], в которой был рассмотрен ме-
ханизм нелокального гомогенного зарождения „некри-
сталлографических“ частичных дислокаций с увеличи-
вающимся вектором Бюргерса. В настоящей работе на
примере кубического карбида кремния показано, что
процесс зарождения и развития таких петель сильно
зависит от величины приложенного сдвигового напря-
жения. При относительно малом напряжении поряд-
ка 1 GPa в нанозерне может гомогенно зародиться петля
„некристаллографической“ частичной дислокации с век-
тором Бюргерса, меньшим вектора Бюргерса обычной
частичной решеточной дислокации. Зарождение такой
петли не требует преодоления энергетического барьера
и соответственно не требует термической активации.
При более высоком напряжении (порядка 3 GPa) заро-
ждение дислокационной петли в таком нанозерне может
включать две стадии: 1) стадию атермического зарожде-
ния петли „некристаллографической“ частичной дисло-
кации; 2) стадию ее термоактивированного превращения
в петлю обычной частичной решеточной дислокации.
При еще более высоких напряжениях (от 4 до 7 GPa)
в нанозерне такого размера могут атермически и гомо-
генно зарождаться соответственно обычные частичные и
полные решеточные дислокации.
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