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Предложена трехмерная теоретическая модель генерации расщепленных дислокаций границами зерен
в нанокристаллическом Al. В рамках модели прямоугольные скользящие полупетли расщепленных дис-
локаций зарождаются на скользящих петлях решеточных дислокаций, поджатых внешним напряжением к
границам зерен. Определены уровень внешнего напряжения и размер зерна, при которых эмиссия таких
дислокационных полупетель становится энергетически выгодной. Найдена зависимость ширины дефекта
упаковки от размера зерна и величины приложенного напряжения. Показано, что экспериментально
наблюдаемые аномально широкие дефекты упаковки в нанокристаллическом Al являются следствием
высоких внутренних напряжений, формирующихся на стадиях изготовления и обработки или локального
нагружения нанокристаллических образцов.
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Интенсивные исследования структуры и свойств на-
нокристаллических металлов — (НКМ) металлов с
размером зерна менее 100 nm, — которые проводятся с
конца 80-х годов прошлого века, показали значительное
превосходство НКМ над металлами в обычном поликри-
сталлическом состоянии. Как правило, НКМ отличаются
высокой прочностью [1–3], которой иногда сопутству-
ет достаточно высокая пластичность [1,3]. Некоторые
нанокристаллические металлы и сплавы обладают спо-
собностью к сверхпластичности [4–8], достижимой при
относительно низких температурах и высоких скоростях
деформации. По общему мнению, уникальные свой-
ства НКМ являются следствием высокого содержания
границ зерен и их тройных стыков, которые играют
исключительно важную роль в процессах деформации
НКМ [9–17].

В последние годы, благодаря привлечению различных
экспериментальных методик, разработке компьютерных
и аналитических моделей, был достигнут значительный
прогресс в понимании механизмов пластической дефор-
мации НКМ. Оказалось, что привычные схемы пластич-
ности обычных металлов здесь либо не работают, либо
требуют значительной корректировки с учетом струк-
турных особенностей НКМ. Ярким примером может
служить чистый нанокристаллический Al. Проведенное
разными группами исследователей компьютерное моде-
лирование методами молекулярной динамики показало,
что при очень малых размерах зерен (порядка 5−10 nm)

пластическая деформация нанокристаллического Al осу-
ществляется путем зернограничного проскальзывания
и вращения зерен [18,19]. В более крупнозернистом
материале, при размере зерна в несколько десятков nm,
доминирующим механизмом становится испускание ча-
стичных и расщепленных дислокаций из границ зе-
рен [19–23]. Наличие в чистом нанокристаллическом
Al частичных дислокаций, широких полос дефекта
упаковки и деформационных двойников подтверждено
экспериментально [17,24–26]. Дефекты упаковки, обра-
зующиеся между частичными дислокациями, оказались
в 1.5−11 раз шире, чем в обычных крупнозернистых
образцах [26]. Эти наблюдения нарушают устоявшееся
мнение о том, что расщепление дислокаций и двой-
никование в чистом Al практически невозможны из-за
высокой энергии дефекта упаковки [27]. По свидетель-
ству авторов [17,28], появление частичных дислокаций
Шокли в чистом крупнозернистом Al наблюдалось до
сих пор только у вершин трещин [29].

Чтобы понять причины расщепления дислокаций и
аномального уширения дефектов упаковки в нанокри-
сталлическом Al, было предложено несколько теорети-
ческих моделей [26,28,30,31], описывающих изменение
энергии системы в процессе испускания полупетель
частичных дислокаций (ППЧД) границами нанозерен.
Общим итогом исследования этих моделей стал вывод
о том, что главной причиной является малый размер
зерна — по мере его уменьшения становится все более
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Рис. 1. Модель зарождения полупетель частичных дислокаций с векторами Бюргерса b1 и b2 на исходной петле решеточной
дислокации с вектором Бюргерса b: a — исходная петля, залегающая вдоль границы зерна; b — зарождение первой полупетли
частичной дислокации AabB на отрезке AB исходной петли; c — зарождение второй полупетли частичной дислокации Aa′b′B на
отрезке AB исходной петли.

энергетически выгодным уширение дефекта упаковки
между последовательно испущенными ППЧД. В то же
время общим недостатком моделей [26,28,30,31] был
чрезмерно упрощенный метод расчета энергии ППЧД, а
также отсутствие учета реальной геометрии их скольже-
ния. В частности, рассматривались полупетли, которые
фактически обрывались в упругой среде, не замыкаясь
на другие дефекты, хотя предполагалось, что эти обрывы
дислокационных линий располагаются на границе зерен.
Собственные энергии полупетель рассчитывались как
суммы собственных энергий составляющих их отрезков,
для вычисления которых использовались погонные упру-
гие энергии бесконечных прямолинейных дислокаций в
бесконечной упругой среде с выбором размера зерна
в качестве радиуса экранировки. Такой выбор радиуса
экранировки обеспечивал грубый учет упругого взаимо-
действия между отрезками одной полупетли, но взаимо-
действием между полупетлями при этом пренебрегали.
Также использовалось ничем не обоснованное предполо-
жение о закреплении и неподвижности первой испущен-
ной ППЧД в процессе испускания второй. В целом та-
кое приближение представляется слишком грубым даже
для получения сколько-нибудь надежных качественных
результатов, не говоря уже о количественных оценках.
Далее будет показано, что оно ведет к принципиальным
расхождениям с результатами предлагаемой здесь более
корректной модели.

Цель настоящей работы — построение корректной
трехмерной модели эмиссии границами зерен полупе-
тель скользящих расщепленных дислокаций в нанокри-
сталлическом Al, основанной на точном расчете энер-

гии упруговзаимодействующих дислокационных петель
с учетом реальной геометрии их скольжения. Анализ
полученных в рамках этой модели результатов показыва-
ет, что размер нанозерна не влияет непосредственно на
ширину расщепления дислокации. Определяющую роль
играет уровень упругих напряжений, действующих на
испускаемые границей полупетли, а нанокристалличе-
ское состояние материала лишь обеспечивает возмож-
ность достижения такого уровня.

1. Эмиссия границами
зерен полупетель
расщепленных дислокаций
в нанокристаллическом Al.
Модель и алгоритм расчета

Рассмотрим модель последовательной эмиссии двух
ППЧД границей зерна в нанокристаллическом Al с обра-
зованием полос дефектов упаковки между испущенными
ППЧД. В исходном состоянии система представляет
собой дислокационную петлю с вектором Бюргерса b,
которая охватывает зерно целиком, залегая вдоль его
границы (рис. 1, a). Для простоты предполагается, что
зерно и петля имеют квадратную форму. Петля может
быть решеточной в случае малоугловой границы или
зернограничной в случае большеугловой. Для опреде-
ленности будем считать ее решеточной. Под действием
внешнего сдвигового напряжения τ на одном из от-
резков петли происходит последовательное зарождение
двух ППЧД с векторами Бюргерса b1 и b2, распро-
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Рис. 2. Ориентация векторов Бюргерса в разных системах скольжения: a — система 60◦−I; b — система 60◦−II, c — винтовая
система.

страняющихся в такое же соседнее зерно. При этом
предполагается, что все петли лежат в одной плоскости.
На участке между ППЧД образуется дефект упаковки —
заштрихованная область на рис. 1, b, c. Также будем
считать, что b = b1 + b2; этот случай является одним
из наиболее благоприятных для зарождения ППЧД и
соответствует испусканию петли расщепленной полной
дислокации. Комбинация величин b, b1 и b2, а также
плоскости залегания петель определяют действующую
систему скольжения.

Следуя модели [30], рассмотрим три возможные
системы скольжения (рис. 2). В двух системах ППЧД
зарождаются на отрезке 60◦ дислокации, причем
либо сначала испускается краевой отрезок, а потом
30-градусный (рис. 2, a), либо наоборот (рис. 2, b).
Будем их называть соответственно системами 60◦–I и
60◦–II. Если же зарождение происходит на винтовом
отрезке исходной петли (рис. 2, c), то такую систему
будем называть винтовой. Эти названия взяты из
работы [30]. Плоскостью скольжения во всех трех
случаях служит плоскость (111), а граница зерна, из
которой осуществляется эмиссия ППЧД, ориентирована
вдоль направления [11̄0] (рис. 2, a). Векторы Бюргерса
петель равны [30]: для системы 60◦–I — (b = a/2[101̄],
b1 = a/6[112̄], b2 = a/6[21̄1̄]); для 60◦–II —
(b = a/2[101̄], b1 = a/6[21̄1̄], b2 = a/6[112̄]); для вин-
товой — (b = a/2[11̄0], b1 = a/6[21̄1̄], b2 = a/6[12̄1]).
Здесь a — параметр решетки. Все рассматриваемые
петли являются скользящими.

Для анализа процесса испускания ППЧД рассмотрим
изменение полной энергии системы. Аналогичный под-
ход использовался при разработке двумерных моделей
зарождения частичных дислокаций Шокли на зерногра-
ничных краевой дислокации [32] и клиновой дискли-

нации [14], а также трехмерных моделей зарождения
различных дислокационных петель на отрезках уже
существующих петель [33]. В данном случае, однако,
ситуация осложняется тем, что испускаются поочередно
две ППЧД, и эти процессы необходимо анализировать
отдельно. Кроме того, изменение энергии будет функци-
ей как минимум двух переменных координат p1 и p2

скользящих отрезков ab и a′b′ испущенных ППЧД
(рис. 1, c). Задача поиска условного минимума функции
нескольких переменных достаточно трудоемка. Поэтому
использовался следующий алгоритм расчета, который
можно разбить на три шага.

(1) На первом шаге вычисляется изменение полной
энергии системы 1Wg

1 при зарождении первой ППЧД.
Если 1Wg

1 ≥ 0, то для данной системы зарождение
ППЧД невыгодно. В противном случае переходим ко
второму шагу.

(2) На втором шаге, когда первая ППЧД уже су-
ществует и ее скользящий отрезок ab находится в
положении p1 (рис. 1, b), рассматриваются два варианта
развития системы: либо отрезок ab перемещается на
некоторое (малое, фиксированное в рамках этого под-
хода) расстояние δ, либо зарождается вторая ППЧД.
Для этих двух случаев находим соответствующие изме-
нения полной энергии системы 1Wm

1 (p1, δ) и 1Wg
2 (p1).

Если 1Wm
1 (p1, δ) < 1Wg

2 (p1) и 1Wm
1 (p1, δ) < 0, то энер-

гетически более выгодно расширение первой ППЧД,
расстояние p1 получает приращение δ, после чего
второй шаг повторяется. Если 1Wg

2 (p1) < 1Wm
1 (p1, δ)

и 1Wg
2 (p1) < 0, то более выгодно зарождение второй

ППЧД, и тогда переходим к третьему шагу расчета. На-
конец, случай 1Wm

1 (p1, δ) ≥ 0 и 1Wg
2 (p1) ≥ 0 означает,

что система достигла состояния с минимумом энергии,
т. е. зарождение второй ППЧД энергетически невыгодно.
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(3) На третьем шаге, когда уже испущены обе ППЧД
и их скользящие отрезки ab и a′b′ занимают положения
p1 и p2 (рис. 1, c), ищутся равновесные значения рас-
стояний p1 и p2. Для этого используется итерационная
процедура, на каждом шаге которой эти отрезки могут
либо остаться на месте, либо сместиться вперед или на-
зад на фиксированное расстояние δ . Если отбросить три-
виальный случай, когда оба отрезка остаются на месте,
получим 8 вариантов развития системы. Для каждого
рассчитываются изменения энергии 1Wm

2 (p1, δ1, p2, δ2),
где δ1 и δ2 могут принимать значения из набора
(−δ, 0,+δ). На самом деле вариантов может быть
меньше, так как учитываются следующие ограничения
на координаты отрезков ab и a′b′: отрезки не могут
покинуть зерно, второй отрезок не может опередить
первый, отрезки не могут сблизиться на расстояние,
меньшее суммы радиусов их ядер. Координаты отрез-
ков получают приращения δ1 и δ2, соответствующие
наименьшей из величин 1Wm

2 (p1, δ1, p2, δ2), после чего
происходит переход к следующей итерации. Процедура
повторяется до тех пор, пока все величины из набора
1Wm

2 (p1, δ1, p2, δ2), соответствующие всем возможным
перемещениям отрезков ППЧД, на станут положитель-
ными. Это будет означать, что система достигла мини-
мума энергии, и текущие положения отрезков p1 и p2

являются равновесными.
Описанные модель и алгоритм ее исследования

имеют преимущество перед предыдущими моделя-
ми [26,28,30,31], поскольку позволяют проследить весь
процесс генерации и расширения двух ППЧД с момента
зарождения первой из них. По существу, этот подход
дает описание эмиссии петли расщепленной полной дис-
локации со всеми деталями ее расширения. Предложен-
ный алгоритм легко реализуется в виде компьютерной
программы. В настоящей работе расчеты выполнялись в
среде Mathematica 4.

2. Энергетика зарождения
и расширения полупетель
частичных дислокаций

Рассмотрим подробно процесс зарождения и расши-
рения ППЧД и рассчитаем изменения энергии системы
1Wg

1 , 1Wm
1 (p1, δ), 1Wg

2 (p1), 1Wm
2 (p1, δ1, p2, δ2).

В исходном состоянии (рис. 1, a) имеется квадратная
скользящая дислокационная петля размером d (d —
также размер зерна) с вектором Бюргерса b (b-петля).
Энергия W0 такой системы состоит из собственной
упругой энергии петли Ws и энергии ядер составляющих
ее дислокационных отрезков Wc

W0 = Ws + Wc. (1)

Генерация первой ППЧД осуществялется путем рас-
щепления одного из отрезков b-петли с образовани-

ем неподвижного отрезка AB с вектором Бюргерса
b2 = b− b1 и скользящего отрезка ab с вектором
Бюргерса b1. Эти отрезки соединяются перпендику-
лярными им отрезками Aa и Bb с вектором Бюргер-
са b1 (рис. 1, b). Таким образом, система после испуска-
ния первой ППЧД может быть представлена в виде двух
прямоугольных скользящих дислокационных петель с
одним общим отрезком AB (рис. 1, b): исходной b-петли
и новой петли с вектором Бюргерса b1 и размерами
d× p1 (b1-петли), где p1 — координата скользящего от-
резка ab b1-петли. Внутри b1-петли формируется дефект
упаковки (заштрихованная область на рис. 1, b). Полная
энергия такой системы является функцией p1 и может
быть записана в виде

W1(p1) = Ws + Ws1(p1) + Wint1(p1) + W′c

+ W′c1(p1) + Wc2 + Wf 1(p1), (2)

где Ws, Ws1(p1) — соответственно собственные упругие
энергии b- и b1-петель, Wint1(p1) — энергия их упругого
взаимодействия, W′c — энергия ядер тех трех отрезков
b-петли, которые остаются неизменными при испуска-
нии b1-петли, W′c1(p1) — энергия ядер сегментов Aa, ab
и Bb b1-петли, Wc2 — энергия ядра неподвижного сег-
мента AB с вектором Бюргерса b2, Wf 1(p1) — энергия
дефекта упаковки.

На первом шаге работы программы необходимо вы-
числить изменение энергии 1Wg

1 в результате зарож-
дения первой ППЧД. При этом состояние системы
сразу после образования ППЧД, когда образовавшиеся
в результате расщепления дислокации располагаются
очень близко друг к другу, не может быть описано в
рамках линейной теории упругости. Поэтому в работе
сделано допущение, что сразу после своего зарожде-
ния скользящий сегмент ab оказывается на расстоянии
p1 = p0 = 1 nm от неподвижного сегмента AB. С од-
ной стороны, это расстояние достаточно велико, чтобы
можно было пользоваться формулами линейной теории
упругости. С другой стороны, в данном случае речь идет
не просто о расщеплении, а об испускании дислокации
из границы, которая сама имеет конечную толщину
порядка 1 nm в НКМ [9–12]. Естественно полагать, что
исходная позиция образовавшейся частичной дислока-
ции находится за пределами границы зерна, так что
сделанное допущение имеет ясный физический смысл.
С учетом этого разность энергий 1Wg

1 записывается с
помощью формул (1) и (2) в виде

1Wg
1 = W1(p0)−W0 − A1(p0)

= Ws1(p0) + Wint1(p0) + (W′c −Wc) + W′c1(p0)

+ Wc2 + Wf 1(p0)− A1(p0), (3)

где A1(x) — работа внешнего сдвигового напряжения τ
по смещению скользящего отрезка ab на расстояние x.

Физика твердого тела, 2006, том 48, вып. 8



1414 С.В. Бобылев, М.Ю. Гуткин, И.А. Овидько

В свою очередь изменение энергии 1Wm
1 (p1, δ), свя-

занное с перемещением отрезка ab на расстояние δ,
можно записать, используя формулу (2), как

1Wm
1 (p1, δ) = W1(p1 + δ)−W1(p1)− A1(δ)

= Ws1(p1 + δ)−Ws1(p1) + Wint1(p1 + δ)

−Wint1(p1) + W′c1(p1 + δ)−W′c1(p1)

+ Wf 1(p1 + δ)−Wf 1(p1)− A1(δ). (4)

Аналогично генерация второй ППЧД осуществляется
в результате расщепления неподвижного отрезка AB,
возникшего после испускания первой ППЧД. Здесь,
однако, из-за предположения b = b1 + b2 реализуется
частный случай, когда изначально неподвижный отрезок
AB сам начинает перемещаться под действием внеш-
него напряжения, превращаясь в новый отрезок a′b′

(рис. 1, c). При этом формируются перпендикулярные
дислокационные отрезки Aa′ и Bb′ с вектором Бюр-
герса b, соединяющие новый отрезок a′b′ с тройными
стыками A и B. Новую дефектную структуру можно
представить в виде трех дислокационных петель: ис-
ходной b-петли и двух петель частичных дислокаций
AabB и Aa′b′B соответственно с векторами Бюргерса
b1 и b2 (b1- и b2-петель). Полную энергию W2 такой
системы с координатами скользящих отрезков ab и a′b′

соответственно p1 и p2 (рис. 1, c) можно представить в
виде

W2(p1, p2) = Ws + Ws1(p1) + Ws2(p2)

+ Wint1(p1) + Wint2(p2) + Wint3(p1, p2)

+ W′c + W′′c1(p1, p2) + Wc2

+ Wc3(p2) + Wf 2(p1, p2), (5)

где Ws2(p2) — собственная упругая энергия b2-петли;
Wint2(p2) — энергия упругого взаимодействия b- и
b2-петель; Wint3(p1, p2) — энергия упругого взаимодей-
ствия b1- и b2-петель; W′′c1(p1, p2) — энергия ядер
дислокационных отрезков a′a, ab и bb′; Wc3(p2) —
энергия ядер отрезков Aa′ и Bb′; Wf 2(p1, p2) — энергия
дефекта упаковки в области abb′a′.

Используя выражение (5), запишем введенные в
предыдущем разделе изменения энергии 1Wg

2 (p1),
1Wm

2 (p1, δ1, p2, δ2)

1Wg
2 (p1) = W2(p1, p0)−W1(p1)− A2(p0)

= Ws2(p0) + Wint2(p0) + Wint3(p1, p0)

+ W′′c1(p1, p0)−W′c1(p1) + Wc3(p0)

+ Wf 2(p1, p0)−Wf 1(p1)− A2(p0), (6)

1Wm
2 (p1, δ1, p2, δ2) = W2(p1 + δ1, p2 + δ2)

−W2(p1, p2)− A1(δ1)− A2(δ2) = Ws1(p1 + δ1)

−Ws1(p1) + Ws2(p2 + δ2)−Ws2(p2) + Wint1(p1 + δ1)

−Wint1(p1) + Wint2(p2 + δ2)−Wint2(p2)

+ Wint3(p1 + δ1, p2 + δ2)−Wint3(p1, p2)

+ W′′c1(p1 + δ1, p2 + δ2)−W′′c1(p1, p2) + Wc3(p2+δ2)

−Wc3(p2) + Wf 2(p1 + δ1, p2 + δ2)−Wf 2(p1, p2). (7)

Здесь A2(x) — работа внешнего сдвигового напряже-
ния τ по смещению отрезка a′b′ на расстояние x.

Рассмотрим слагаемые в правых частях выраже-
ний (3), (4), (6) и (7). Собственная упругая энергия
прямоугольной скользящей дислокационной петли была
найдена в работе [34], согласно которой слагаемые
Wsi(pi ) (i = 1, 2) могут быть записаны в виде

Wsi(pi ) = Db2
i

{
(2− ν)(hi − pi − d)

+ (1− ν sin2 αi )d ln
2pi d

r ci (hi + d)

+ (1− ν cos2 αi )pi ln
2pi d

r ci (hi + pi )

}
, (8)

где D = G/[2π(1 − ν)], G — модуль сдвига, ν — ко-
эффициент Пуассона, h2

i = p2
i + d2, αi — угол между

вектором Бюргерса bi и осью x, r ci — радиус ядра
частичной дислокации. Энергия взаимодействия меж-
ду дислокационными петлями может быть рассчитана
обычным способом, как работа по зарождению одной
петли в поле напряжений другой [35]. Так, энергии взаи-
модействия Wint1(p1) и Wint2(p2) находятся по формуле

Winti (pi ) = −bi

pi∫
r c

dx

d/2∫
−d/2

dz
[
cosαiσ

b
xy(x, y = 0, z)

+ sinαiσ
b
yz(x, y = 0, z)

]
, i = 1, 2. (9)

Здесь r c — радиус ядра b-петли, а σ b
xy и σ b

yz —
компоненты ее поля напряжений, которые определяются
выражениями [36]

σ b
xy =

Db
2ρ

[
uv cosα
ν2 + y2

(
−1 +

y2

ρ2
+

2y2

v2 + y2

− (1− ν)
v2 + y2

u2 + y2

)
+ sinα

(
ν − y2

ρ2

)] ∣∣∣∣z′=d/2

z′=−d/2

∣∣∣∣∣
x′=0

x′=−d

,

(10)
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σ b
yz =

Db
2ρ

[
cosα

(
ν − y2

ρ2

)
+

uv sinα
u2 + y2

(
−1 +

y2

ρ2

+
2y2

u2 + y2
− (1− ν)

u2 + y2

v2 + y2

)] ∣∣∣∣z′=d/2

z′=−d/2

∣∣∣∣∣
x′=0

x′=−d

, (11)

где α — угол между вектором b и осью x, v = x − x′,
u = z − z′, ρ2 = ν2 + u2 + y2 и использована схема за-
писи f (t)|t=b

t=a = f (b)− f (a). Подстановка (10) и (11) в
формулу (9) после интегрирования дает

Winti (pi ) = −Dbbi

[
(2− ν) cos(α − αi )

(
(
√

2− 1)d

+ hi − Ri
)

+ d( cos(α − αi )− ν sinα sinαi )

× ln
2dpi (d + Ri )

(
√

2 + 1)r c(d + pi )(d + hi )
+ ( cos(α − αi )

− ν cosα cosαi )
(

d ln
(d + pi + Ri )

(
√

2 + 1)(d + pi )

+ pi ln
pi (d + pi + Ri )

(pi + hi )(d + pi )

)]
, (12)

где R2
i = d2 + (d + pi )2.

Энергия взаимодействия Wint3(p1, p2) рассчитывается
аналогично,

Wint3(p1, p2) = −b2

p2∫
r c1

dx

d/2∫
−d/2

dz
[
cosαiσ

b1
xy(x, y = 0, z)

+ sinαiσ
b1
yz(x, y = 0, z)

]
= Db1b2

[
(2− ν)cos(α1 − α2)

× (h1 + h2 − S− d− 2p2) + d( cos(α1 − α2)

− ν sinα1 sinα2) ln
2dp1p2(d + S)

r c1(p1 − p2)(d + h1)(d + h2)

+ ( cos(α1 − α2)− ν cosα1 cosα2)

×
(

p1 ln
p1(p1 − p2 + S)

(p1 − p2)(p1 + h1)
+ p2

× ln
4d(p1 − p2)p2

r 2
c1(p1 − p2 + S)(p2 + h2)

)]
, (13)

где S2 = d2 + (p1 − p2)2, а σ b1
xy и σ b1

yz — компоненты
тензора напряжений b1-петли, которые задаются выра-
жениями (10) и (11) с заменой b на b1 и |x′=0

x′=−d на |x
′=p1

x′=0 .

Энергии ядер определяются стандартными прибли-
женными формулами [37]

W′c −Wc = −Db2 d
2

(1− ν sin2 α), (14)

W′c1(p1) = Db2
1

[
d
2

(1− ν sin2 α1) + (p1 − b1)

× (1− ν cos2 α1)
]
, (15)

W′′c1(p1, p2) = Db2
1

[
d
2

(1− ν sin2 α1)

+ (p1 − p2 − b1)(1 − ν cos2 α1)
]
, (16)

Wc2 = Db2
2

d
2

(1− ν sin2 α2), (17)

Wc3(p2) = Db2(p2 − b2)(1− ν cos2 α2). (18)

Энергии дефектов упаковки Wf 1(p1) и Wf 2(p1, p2) в
системах на рис. 1, b и c соответственно равны

Wf 1(p1) = γ(d− 2b1)(p1 − r c1 − r c2), (19)

Wf 2(p1, p2) = γ(d− 2b1)(p1 − p2 − r c1 − r c2), (20)

где γ — удельная энергия дефекта упаковки. Работа
внешнего напряжения τ по перемещению скользящих
отрезков ab и a′b′ (рис. 1, c) рассчитывается как

Ai (pi ) = τ bi pi d sin(αi + ϕ). (21)

Таким образом, найдены все слагаемые в правых
частях выражений (3), (4), (6) и (7) для величин 1Wg

1 ,
1Wm

1 (p1, δ), 1Wg
2 (p1), 1Wm

2 (p1, δ1, p2, δ2). Следует отме-
тить один важный момент, касающийся расчета величин
1Wg

1 и 1Wg
2 (p1), т. е. изменений энергии, связанных с

зарождением ППЧД. При зарождении новой дислока-
ции система преодолевает энергетический барьер, чему
способствуют термофлуктуации. Для их учета энерге-
тический барьер понижался на величину nkBT , равную
тепловой энергии атомов кристаллической решетки.
Здесь n — число атомов на фронте зарождающейся
петли (n≈ d/a, a — межатомное расстояние), kB —
постоянная Больцмана, T — абсолютная температура.
Для определенности считалось, что T = 300 K.

3. Результаты расчетов
и их обсуждение

Расчеты по изложенному в разделе 1 алгоритму
выполнялись для нанокристаллического Al. Использова-
лись следующие типичные значения параметров матери-
ала [30]: постоянная решетки a = 0.404 nm, упругие мо-
дули G = 26.5 GPa, ν = 0.345, удельная энергия дефекта
упаковки γ = 122 mJ/m2. Также полагалось, что r c = b,
r ci = bi (i = 1, 2), δ = 0.01 nm. В процессе расчета для
каждой системы скольжения при заданных размере зер-
на d, уровне внешнего напряжения τ и его ориентации ϕ
определялась равновесная конфигурация системы, т. е.
равновесные координаты p1 и p2 (рис. 1). Вычисления
проводились в диапазоне изменения d от 2 до 30 nm
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с шагом 1 nm и τ от 0 до 2 GPa с шагом 0.01 GPa
для трех вариантов ориентации τ : ϕ = 45, 90 и 135◦ .
Во всех рассматриваемых системах скольжения векто-
ры Бюргерса дислокаций имели одинаковую величину
b = a/

√
2, b1 = b2 = a/

√
6, но разное направление [30]:

в системе 60◦–I — α = 30◦, α1 = 0, α2 = 60◦, в системе
60◦–II — α = 30◦, α1 = 60◦, α2 = 0, в винтовой систе-
ме — α = 90◦, α1 = 60◦, α2 = 120◦ .

В результате расчетов была получена таблица рав-
новесных координат p1 и p2 дислокационных отрезков
ab и a′b′ для заданного набора параметров задачи.
Практический интерес представляют критические уров-
ни напряжения τ , при превышении которых система
совершает переход в новое состояние. Рассматривалось
два критических напряжения: τc1 — напряжение, при ко-
тором испускается первая ППЧД, и τc2 — напряжение,
при котором испускается вторая ППЧД.

Определение этих критических напряжений заслужи-
вает отдельного комментария. Если строго следовать
формулам, выведенным в предыдущем разделе, то из-
менение энергии системы 1Wg

1 при зарождении первой
ППЧД отрицательно практически при любых значени-
ях параметров задачи (исключение составляют случаи
очень малых размеров зерен d < 5 nm и неблагопри-
ятной ориентации ϕ, когда τ вынуждает отрезок ab
двигаться обратно к границе, как, например, в винто-
вой системе (рис. 2, c) при ϕ = 135◦). Это означает,
что исходный отрезок AB должен практически всегда
расщепляться с образованием ППЧД. Такой результат
полностью согласуется с результатами работы [33], в
которой детально исследовано зарождение петель дис-
локаций различных типов на изначально существующих
дислокационных петлях и показано, что зарождение пет-
ли частичной дислокации на петле полной осуществля-
ется безбарьерным путем. Поэтому определение τc1

как напряжения, при котором становится выгодным
расщепление исходной дислокации, дало бы τc1 = 0
практически при любых значениях параметров задачи.
Очевидно, что определенное таким образом критиче-
ское напряжение не имеет особого смысла. Поэтому
τc1 определялось иначе. Расчеты показали, что после
расщепления исходного отрезка AB при относительно
малых τ новый отрезок ab остается неподвижным, так
как его движению препятствует увеличение ширины (и
энергии) дефекта упаковки. Отрезок ab остается тесно
связанным с границей, на которой он зародился до того
момента, пока τ не достигнет определенной величи-
ны. В этих условиях нельзя говорить об „испускании“
дислокации, поскольку она практически неотделима от
границы. Таким образом, имеет смысл определить кри-
тическое напряжение τc1 как напряжение, при котором
отрезок ab начнет смещаться со своей исходной позиции
p1 = p0 = 1 nm. На основе такого определения на рис. 3
построены зависимости τc1(d) для всех рассматривае-
мых систем скольжения и трех ориентаций внешнего
напряжения (ϕ = 45, 90 и 135◦).

Рис. 3. Зависимость критического напряжения τc1, при пре-
вышении которого становится выгодным испускание первой
полупетли частичной дислокации, от размера зерна d для
различных дислокационных систем (1 — система 60◦−I,
2 — система 60◦−II, 3 — винтовая система) и трех ориента-
ций ϕ внешнего напряжения: ϕ = 45 (a), 90 (b) и 135◦ (c). Для
случая c испускание первой частичной дислокации реализуется
только в системе 60◦−I.

Указанное относится и к процессу испускания вто-
рой ППЧД. Из-за условия b = b1 + b2 эмиссия второй
ППЧД представляет собой уже не расщепление отрезка
разностной дислокации AB, а его переход из границы в
тело зерна с превращением в отрезок a′b′. При этом
его исходная позиция оказывается не в теле зерна, а
непосредственно в границе (p2 = 0). Тогда второе крити-
ческое напряжение τc2 определяется анологично перво-
му, как напряжение, при котором отрезок a′b′ второй
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Рис. 4. Зависимость критического напряжения τc2, при пре-
вышении которого становится выгодным испускание второй
полупетли частичной дислокации, от размера зерна d для
различных дислокационных систем (1 — система 60◦−I,
2 — система 60◦−II, 3 — винтовая система) и трех ориен-
таций ϕ внешнего напряжения: ϕ = 45 (a), 90 (b) и 135◦ (c).
В случае b в винтовой системе не наблюдается формирование
второй частичной дислокации, а в случае c вторая частичная
дислокация испускается только в системе 60◦−I.

ППЧД начинает смещаться из начального положения
p2 = 0. На рис. 4 приведены графики зависимостей
τc2(d) для всех рассматриваемых систем скольжения
и трех ориентаций внешнего напряжения (ϕ = 45, 90
и 135◦).

В целом из зависимостей на рис. 3 и 4 можно
сделать вывод, что дислокации, принадлежащие винто-
вой системе (кривые 3), должны реже наблюдаться на

практике, так как критические напряжения для этой
системы максимальны. Наиболее вероятно зарождение
дислокаций, формирующих систему 60◦–I, поскольку в
общем случае критические напряжения для этой систе-
мы (кривые 1) ниже остальных (исключение составляют
ориентации ϕ, близкие к 45◦, когда вероятнее образова-
ние системы 60◦−II, кривые 2). Эти выводы полностью
согласуются с результатами [30]. Также видно, что при
ориентации ϕ = 135◦ в системе 60◦−II и винтовой
системе эмиссия ППЧД вообще не осуществляется —
внешнее напряжение τ в этих случаях препятствует их
испусканию.

В настоящей работе исследовалась также зависи-
мость равновесной ширины дефекта упаковки от размера
зерна d и внешнего напряжения τ в нанокристалли-
ческом Al. Для этого использовался последний шаг
изложенного в разделе 1 алгоритма — обе ППЧД
помещались в тело зерна, после чего системе позво-
лялось релаксировать под действием τ . Равновесная
ширина дефекта упаковки s0 тогда определяется как
s0 = p1 − p2, где p1 и p2 — равновесные положения
скользящих сегментов ab и a′b′ (рис. 1, c). Она срав-
нивалась с известной равновесной шириной дефекта
упаковки s∗ = Gb2

1/[4πγ(1− ν)] между прямолинейны-
ми частичными дислокациями в бесконечной среде [37]
(для Al имеем s∗ = 0.7 nm). На рис. 5 представлены
зависимости отношения s0/s∗ от размера зерна d для
всех рассмотренных систем скольжения при разных
уровнях внешнего напряжения τ , ориентированного под
углом ϕ = 90◦.

Сразу обращает на себя внимание сильная зависи-
мость результатов от геометрии системы скольжения.
Для системы скольжения 60◦−I (рис. 5, a) и винто-
вой системы (рис. 5, c) возможно формирование ши-
роких дефектов упаковки. Например, в винтовой си-
стеме при d > 20 nm и очень высоких напряжениях
τ ≈ 1.7 . . . 2 GPa дефект упаковки пересекает все зер-
но — этот момент определяется изломом кривой и ее
выходом на линейный участок, где s0(d) = d (рис. 5, c).
Напротив, в системе 60◦−II (рис. 5, b) дефект упаковки
оказывается уже, чем между прямолинейными дисло-
кациями в бесконечной среде (s0 < s∗). Эти различия
объясняются разными ориентациями векторов Бюргерса
b1 и b2 по отношению к приложенному напряжению τ .

Сравним полученные результаты с данными экспери-
ментальных наблюдений [24,26] на образцах нанокри-
сталлического Al с размером зерна d < 100 nm, полу-
ченных путем криогенного размола в шаровой мельнице
с последующим прессованием, т. е. путем интенсив-
ной пластической деформации, формирующей высокие
упругие напряжения в готовых образцах. По свиде-
тельству авторов [24,26], расщепленные дислокации в
большинстве случаев относились к винтовой системе,
реже наблюдалось расщепление 60◦ дислокаций. Ши-
рина расщепления составляла от 1.4 до 6.8 nm, что по
сравнению с известной экспериментальной величиной
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Рис. 5. Зависимость отношения равновесной ширины s0

дефекта упаковки в нанозерне к его ширине s∗ в бесконечной
среде от размера зерна d при разных уровнях внешнего
напряжения τ (показанных в единицах GPa у соответствующих
кривых) для трех систем скольжения: 60◦−I (a), 60◦−II (b) и
винтовая система (c). Все кривые построены для ориентации
внешнего напряжения ϕ = 90◦.

s∗exp ≈ 0.55 nm для расщепления 60◦ дислокаций в моно-
кристаллах Al давало прирост в 1.5 . . . 11 раз [26]. При
этом дефекты упаковки фиксировались в относительно
мелких равноосных зернах с размером порядка 50 nm
или в вытянутых зернах такой же толщины. В последнем
случае они были ориентированы поперек вытянуто-
го зерна. В плоскостях скольжения, ориентированных
вдоль вытянутых зерен длиной порядка 150 nm, на-
блюдались полные нерасщепленные дислокации. Таким

образом, появление расщепленных дислокаций наблюда-
лось только в тех случаях, когда оказывалась невозмож-
ной релаксация напряжений за счет скольжения полных
дислокаций.

Полученные в настоящей работе численные резуль-
таты для системы скольжения 60◦−I (s0/s∗ ≤ 7 на
рис. 5, a) вполне укладываются в экспериментально на-
блюдаемый диапазон отношения s0/s∗exp ≈ 1.5 . . . 11 [26].
При этом в области больших d уширение дефекта упа-
ковки становится наибольшим (s0/s∗ ≈ 1.1 . . . 1.5) при
относительно низком уровне τ = 0.5 GPa (напряжения
такого порядка величины считаются нормой для образ-
цов, полученных указанным способом [24]). Такое слабое
уширение согласуется с замечанием авторов [24,26] о
редких случаях расщепления 60◦ дислокаций. Вероятно,
эти редкие случаи относились либо к значительно более
мелким зернам, либо к участкам вблизи тройных стыков
более крупных зерен. Как показывают расчеты, в таких
ситуациях (при d ≈ 5 . . . 10 nm) должно наблюдаться
существенное расщепление 60◦ дислокаций (рис. 5, a),
которое требует и более высокого уровня напряжения τ
порядка 1 . . . 1.5 GPa.

Для винтовой системы в области больших d (рис. 5, c),
как уже отмечалось, возможно формирование очень
широких дефектов упаковки s0/s∗ > 10, вплоть до пе-
ресечения ими всего зерна. Однако, как показано на
рис. 4, b, в винтовой системе для случая ϕ = 90◦

невозможно зарождение второй ППЧД. При меньших ϕ
это возможно, но требует достаточно высоких на-
пряжений (рис. 4, a). Экспериментальные наблюдения
множественных расщеплений винтовых дислокаций в
работах [24,26] указывают, таким образом, на высокий
уровень упругих напряжений в исследованных образцах.

Сравнивая результаты настоящей работы с результа-
тами теоретических моделей [26,28,30,31], можно видеть
ряд принципиальных отличий. Для системы 60◦−I в
работе [30] была получена следующая формула:

s0(d)/s∗ =
γ

γ − Ga2(8−5ν)
48π(1−ν)d ln

√
2d
a − τ a

2

(
sinϕ√

6
− cosϕ√

2

) .
(22)

Зависимости подобного типа типичны и для прочих
систем скольжения, рассмотренных в [30], а также
для моделей [26,28,31]. На рис. 6 для сравнения при-
ведены штриховые кривые s0(d)/s∗, построенные по
формуле (22), и сплошные кривые, полученные для
системы 60◦−I в настоящей модели. Видно, что пер-
вые совершенно отличаются от вторых. То же самое
можно сказать и о результатах для остальных систем
скольжения (рис. 5, b, c). Главное общее отличие состоит
в том, что для всех трех систем скольжения в отсут-
ствие внешнего напряжения (τ = 0) дефект упаковки в
настоящей модели оказывается уже, чем в бесконечной
среде s0/s∗ < 1, тогда как предыдущие теоретические
модели [26,28,30,31] дают противоположный результат.
При ненулевых значениях τ сплошные кривые s0(d)/s∗

имеют ярко выраженный максимум в виде острого пика,
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Рис. 6. Зависимость отношения равновесной ширины s0

дефекта упаковки в нанозерне к его ширине s∗ в бесконечной
среде от размера зерна d при разных уровнях внешнего
напряжения τ (показанных в единицах GPa у соответствующих
кривых) для системы скольжения 60◦−I в настоящей модели
(сплошные линии) и модели [30] (штриховые линии).

в то время как штриховые кривые s0(d)/s∗ монотонно
убывают с ростом d. Чем выше уровень τ , тем дальше
отстоят друг от друга сплошные и штриховые кривые.
Эти расхождения требуют комментариев.

В вводной части уже отмечалось, что общим недостат-
ком моделей [26,28,30,31] помимо некорректного расче-
та энергии системы является то, что первая испущенная
ППЧД предполагается неподвижной в процессе испус-
кания второй ППЧД. Это позволяет значительно упрос-
тить задачу, так как энергия дислокационной системы
оказывается функцией только одной переменной — ко-
ординаты отрезка a′b′ второй ППЧД. Уширение дефекта
упаковки при таком предположении объясняется нали-
чием отрезков полной дислокации Aa′ и Bb′ (рис. 1, c).
Эти отрезки имеют больший вектор Бюргерса, чем
отрезки частичных дислокаций aa′ и bb′ . Естественно,
что энергетически выгодно сократить длину отрезков
Aa′ и Bb′, даже за счет удлинения отрезков aa′ и
bb′. В результате создается сила, стремящаяся отдалить
отрезки ab и a′b′ друг от друга, и происходит уширение
дефекта упаковки по сравнению со случаем прямолиней-
ных дислокаций в бесконечной среде, когда такой силы
нет. Однако, если позволить отрезку ab первой ППЧД
двигаться, результат будет прямо противоположным (по
крайней мере, при τ = 0). В этом случае ничто не
мешает отрезкам полной дислокации Aa′ и Bb′ просто
исчезнуть (в условиях закрепления отрезка ab этому
препятствовало расширение дефекта упаковки). Тогда
отрезок a′b′ окажется у самой границы, и отрезок ab
будет к нему притягиваться как за счет сужения дефекта
упаковки, так и за счет укорочения отрезков aa′ и bb′.
Таким образом, в трехмерной петлевой модели опять
возникает дополнительная сила, отсутствующая в случае
прямолинейных дислокаций в бесконечной среде, но на
этот раз она вызывает сужение дефекта упаковки.

Из приведенного рассуждения следует, что размерный
эффект (влияние размера зерна d на ширину дефекта
упаковки s0) в чистом виде, без учета внешнего напря-
жения, должен быть отрицательным — с уменьшением d
должна падать и s0, а ширина дефекта упаковки при
τ = 0 должна быть меньше, чем в бесконечной среде,
т. е. s0/s∗ < 1. Предыдущие модели [26,28,30,31] дава-
ли противоположный результат из-за предположения
о неподвижности первой ППЧД. Что касается обще-
го вида зависимости s0(d), то в предыдущих моде-
лях [26,28,30,31] он определялся балансом двух факто-
ров: энергии дефекта упаковки и собственной энергии
отрезков полной дислокации Aa′ и Bb′ (рис. 1, c). По-
скольку, как следует из приведенного выше рассужения,
этот механизм реализуется только в предположении
закрепления первой ППЧД, в нашей модели он не
реализуется. Таким образом, причиной коренного отли-
чия сплошных и штриховых кривых s0(d)/s∗ на рис. 5
и 6 являются разные механизмы, играющие роль в
формировании широких дефектов упаковки.

Анализируя формулу (22), можно указать и на дру-
гие существенные недостатки подхода, использованного
в работах [26,28,30,31]. Видно, что (22) представля-
ет собой функцию, подобную гиперболе и имеющую
вертикальную асимптоту и разрыв второго рода при
некотором значении d = da, зависящем от τ . При d < da

формула (22) не имеет физического смысла, поскольку
s0(d)/s∗ становится отрицательным. Подобная зависи-
мость s0(d) является прямым следствием искусственно
введенного размера зерна: в моделях [26,28,30,31] за
размер зерна принимали длину отрезка AB (рис. 1).
В направлении скольжения дислокационных отрезков
ab и a′b′ никаких пространственных ограничений не
вводилось. При больших значениях τ , когда знамена-
тель в (22) становится отрицательным при любых d,
эта формула также теряет смысл. Настоящая модель
лишена этих недостатков, поскольку использование дис-
локационных петель позволяет естественным образом
ввести как поперечный, так и продольный размер зерна.
Как следствие расширение ППЧД оказывается ограни-
ченным, а ширина дефекта упаковки не может стать
больше размера зерна d. Отсюда и возникают пики на
зависимостях s0(d)/s∗ при конечных τ (рис. 5, a, b и 6).

В результате можно сделать следующий вывод: ано-
мальная ширина дефектов упаковки в нанокристал-
лическом Al объясняется исключительно действием
внешнего напряжения. Результаты предыдущих моде-
лей [26,28,30,31], которые объясняли аномальную ши-
рину дефекта упаковки еще и размерным эффектом
(в отсутствие внешнего напряжения), верны только
при строгом выполнении условия неподвижности пер-
вой ППЧД. В общем же случае размерный эффект
является отрицательным, т. е. с уменьшением размера
зерна ширина дефекта упаковки должна падать. Вероят-
нее всего, широкие дефекты упаковки формируются под
действием сильных внутренних напряжений (> 1 GPa),
возникающих в процессе изготовления или локального
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нагружения нанокристаллического Al. Уширение дефек-
та упаковки, сопоставимое с наблюдавшимся в экспери-
менте [26], возможно при очень высоких значениях упру-
гих напряжений, формирующихся либо на стадии изго-
товления нанокристаллических образцов путем интен-
сивной пластической деформации (как при криогенном
размоле порошка Al в шаровых мельницах [24–26]), ли-
бо при сильно неоднородном механическом нагружении
наноматериала (как при наноиндентировании тонких
нанокристаллических пленок [17]). При этом нанокри-
сталлическое состояние чистого Al обеспечивает отсут-
ствие других эффективных каналов релаксации, кроме
испускания частичных или расщепленных дислокаций
границами зерен, и тем самым позволяет внутренним
упругим напряжениям достичь необходимого уровня.
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