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Рассмотрен один из ключевых механизмов, приводящих к упрочнению изделий из титановых сплавов,

подвергнутых сжатию ударной волной, возникшей в результате воздействия короткого и мощного лазер-

ного импульса. Показано, что наведенный скачок в плотности дислокаций на границе зерен временно

сдвигает равновесие в сторону зерен меньшего радиуса. Модель кинетики зерен изучена в пространстве

размеров на основе знаменитого метода Лифшица−Слезова плюс небольшое его обобщение. Как результат,

вычислена динамика среднего размера зерна и получена асимптотическая функция распределения зерен

по размерам. Уравнения динамики учитывают энтропию дислокаций. Также приведены результаты обработки

экспериментальных данных по остаточным напряжениям на поверхности образца после ее обработки

одиночным импульсом. По остаточным напряжениям удается оценить максимальную температуру, которая

была достигнута при пластических деформациях.
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Введение

Лазерный наклеп на сегодняшний день является од-

ним из самых перспективных и широко используемых

за рубежом методов упрочнения изделий из стали, алю-

миниевых и титановых сплавов. Упрочнение материалов

наклепом — ударной волной, инициируемой лазерным

излучением (в иностранной периодике используется тер-

мин LSP — Laser Shock Peening) [1–3], представляет со-

бой сложный процесс обработки поверхности, который

позволяет создать сжимающие напряжения в различных

материалах не только на поверхности (несколько мик-

рон), но и на глубине до 1−2mm.

Процесс упрочнения лазерным излучением был ис-

пользован в авиационно-космической промышленности

с целью повысить усталостную прочность лопаток ком-

прессоров из титановых сплавов [4–6]. Увеличение поро-
га усталостной прочности изделия связано с наведением

сжимающих остаточных напряжений. К упрочнению так-

же приводит измельчение зерна. Длительность импуль-

са, диаметр пятна на образце, энергия лазерного луча

и механические свойства материала, подвергающегося

LSP, являются наиболее важными факторами, опреде-

ляющими величину остаточных напряжений на поверх-

ности, а также распределение напряжений по глубине

образца.

Описание технологии LSP-обработки поверхности раз-

личных изделий содержит некоторые детали, специфич-

ные для процесса лазерного упрочнения (рис. 1): обра-
батываемую поверхность изделия покрывают непрозрач-

ным для лазерного излучения слоем с низкой темпера-

турой испарения, например, черная краска, алюминиевая

фольга или липкая виниловая лента; поверх этого слоя

формируется широкая прозрачная струя воды толщиной

2−3mm.

Энергия лазерного импульса поглощается непрозрач-

ным слоем, что приводит к его нагреву, испарению и

ионизации
”
жертвенного“ слоя, который ограничен с

одной стороной поверхностью изделия, а с другой —

потоком воды, который препятствует разлету плазмы

(рис. 1).
Ограничивающая среда является одним из ключевых

факторов процесса упрочнения, поскольку без него

большая часть энергии сформированной плазмы вы-
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Рис. 1. Схема работы лазерного упрочнения: 1 — cопло для

воды, 2 — образец, 3 — ламинарный поток, 4 — плазма, 5 —

лазерное излучение, 6 — ударная волна, 7 — поглощающий

слой.
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свобождается в свободное пространство вокруг мише-

ни. Удерживающая среда способствует формированию

мощной ударной волны, что обеспечивает упрочнение

материала. Падающее лазерное излучение не приводит

к нагреву поверхности металла, так как до конца не

разрушает поглощающий слой, который имеет низкую

теплопроводность, и энергия от плазмы не передается к

поверхности металла, что могло бы привести к повре-

ждению поверхности.

1. Измерение напряжений
в приповерхностном слое до
и после лазерной обработки

Параметры лазерной системы на фосфатном стекле,

активированного неодимом Nd3+: длительность импуль-

са от 10 до 25 ns, энергия лазерного импульса до 50 J

с номинально прямоугольным пространственным про-

филем лазерного излучения, размер пятна на образце

варьируется от 5 до 10mm в зависимости от задачи

эксперимента. Плотность мощности лазерного луча на

обрабатываемой поверхности можно менять в диапа-

зоне 3−10GW/cm2. Итак, источник ударной волны —

плазма высокого давления, инерционный удерживающий

слой — вода, абляционный слой — липкая полихлорви-

ниловая лента. Ударная волна (УВ) создает за собой зо-

ну высокого давления порядка 3−10GPa, что реализует

режим пластических деформаций с ростом температуры

в первую очередь по границам зерен. Термическое

расширение с последующим остыванием приводит к

остаточным напряжениям, которые детектируются ме-

тодами рентгеноструктурного анализа и электронной

спектроскопии в поверхностном слое металла до и после

лазерной обработки.

Нами проводились работы с образцами из титанового

сплава, в которых в качестве поглощающего покрытия

использовался черный виниловый скотч с каучуковым

клеящим слоем. Толщина скотча составляла 150 µm.

Были проведены эксперименты, которые показали, что

применение виниловой черной ленты является наиболее

технологичным вариантом.

Предварительно было проведено измерение началь-

ного уровня остаточных напряжений в приповерхност-

ном слое рабочего образца. После обработки образцов

лазерным излучением в различных режимах, методом

электроэрозионной резки вырезались реперные зоны

размером 15× 15mm, которые дальше уже исследо-

вались на рентгеновском дифрактометре. Измерения

макронапряжений осуществлялись на рентгеновском ди-

фрактометре Дрон-8 НПП
”
Буревестник“. Величина

остаточных макронапряжений определялась при исполь-

зовании рентгеновской линии Ti (10.4), для которой

угол Вульфа−Брэгга равен 130.88. При расчете исполь-

зовались коэффициент Пуассона, равный 0.32, и модуль

Юнга 112GPa. Измерения показали, что внутренние

напряжения в приповерхностном слое для исходного

образца составляют 273MPa. При обработке образца

импульсом с плотностью мощности 4.9 GW/cm2 наве-

денные остаточные напряжения равны 376MPa. Для об-

разца, обработанного одиночным лазерным импульсом с

плотностью мощности 5.2GW/cm2, наведенные остаточ-

ные напряжения достигли значения 436MPa.

Ввиду того что наведенные остаточные напряжения

были порядка 400MPa, а коэффициент теплового рас-

ширения титана равен 9 · 10−6 K−1, то из этих данных

можно получить оценку нагрева образца 1T = 400K

от комнатной температуры. Информация о температуре

оболочки зерна порядка 700K используется при расчете

коэффициента межзеренной диффузии.

Поскольку лазерное упрочнение сопровождается из-

менением размера зерна, то в главной части настоящей

работы мы будем анализировать причины и следствия

динамики размеров зерна. Предварительно укажем, что

физические процессы протекают на совершенно разных

масштабах времен: лазерные импульсы — десятки на-

носекунд, импульсы давления за фронтом УВ — мик-

росекунды, процессы диффузии по границам зерен —

секунды. Поэтому кинетика размеров зерен — процесс,

”
размазанный“ по времени, который не заканчивается

после затухания УВ. В ряде работ динамику размеров

зерен связывают с энтропией [7].

2. Дислокации как источник
остаточной энтропии,
не исчезающей при нулевой
температуре

Энтропия — это важное понятие, которое по зна-

чимости идет вслед за энергией. Энтропия — это

мера беспорядка. Беспорядок, как и внутренняя энергия

атомов, нарастает с температурой, вследствие усилива-

ющихся тепловых колебаний атомов решетки; спектр

таких фононных колебаний ограничен температурой

Дебая 2. Энтропия в случае T ≫ 2 в пересчете на

один атом равна s = k[4 + 3 ln T
2
], где k — константа

Больцмана. Энтропия тепловых колебаний в целом на-

следует свойства энтропии в газовом агрегатном со-

стоянии, за исключением введения ограничения сверху

спектра тепловых колебаний в соответствии с 3Nν

колебательными степенями свободы. Многие металлы

в реальности — поликристаллы. И каждый монокри-

сталл (или зерно) может иметь структуру, далекую от

идеальной. Новые аспекты беспорядка возникают из-

за дефектов решетки. Наиболее распространены нуль-

мерные дефекты кристаллической решетки. Их плот-

ность растет с ростом температуры. Наиболее важные

для дальнейшего анализа — одномерные дефекты, полу-

чившие название дислокаций. В этом случае идеальный

порядок нарушается либо по краевой дислокации из-

за лишней атомной полуплоскости, либо вдоль осевой

линии винтовой дислокации, когда вдоль нее делается

виртуальный разрез и сдвиг одной стороны кристалла
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на шаг решетки. Появление таких дефектов приводит

к дополнительным напряжениям решетки, и их невоз-

можно устранить перемещением одного атома. Посколь-

ку случай таких дефектов — это свойство геометрии

кристалла, то условимся для удобства называть такие

дефекты топологическими, поскольку их образование и

исчезновение связано с перемещением большой группы

атомов. Размерность дислокационных дефектов равна

единице, поскольку на линии их сердцевины разрывают-

ся свойства упорядоченности кристалла и периодично-

сти решетки. С точки зрения теории упругости, дисло-

кационная деформация кристалла обладает следующим

свойством: при обходе по любому замкнутому контуру,

охватывающему линию дислокации, вектор упругого

смещения получает конечное приращение, равное векто-

ру Бюргерса. Главное свойство дислокаций заключается

в том, что поле их напряжений влияет на соседние

дислокации. Как следствие, величина напряжения для

порога пластичности на поверхности монокристалла

превышает порог пластичности внутри кристаллической

структуры [8]. Взаимодействие дислокаций снижает на-

пряжение сдвига внутри кристалла в разы от значения

напряжения на границе. И с уменьшением радиуса

монокристалла он становится прочней! Влияние разме-

ра зерна на прочность поликристаллических металлов

задается известным соотношением Холла−Петча [9,10]:

σA = σ0 + kHPD−1/2. (1)

Здесь σA — напряжение предела текучести (напряжение
пластической текучести), σ0 — напряжение для пре-

одоления трения к движению дислокаций в отсутствие

препятствий, kHP — наклон кривой Холла и Петча

(H−P), D — размер зерна. Для титана в гексаго-

нальной упаковке эти величины есть σ0 = 78.45MPa,

k = 0.40MN/m3/2. Такое поведение ограничено снизу

размером зерна dc = 10− 50 nm.

Согласно теории Ли [11] предел текучести — это

напряжение, требуемое для преодоления препятствия в

виде лесов из дислокаций вблизи границ зерна. В этом

случае предел текучести — коллективный эффект со-

вокупности дислокаций, создающих пороговое напряже-

ние, препятствующее движению дислокаций. Для метал-

лов

τ = τ0 + αGb
√
ρ, (2)

τ0 — начальное напряжение трения, ρ — плотность

дислокаций, α порядка 0.4, G — модуль сдвига, b —

вектор Бюргерса(2.57 · 10−10 m). Из экспериментальных

наблюдений следует, что плотность дислокаций обратно

пропорциональна диаметру зерна D. Число дислокаций

при деформации пропорционально числу выступов на

границе зерна или площади границ зерна на единицу

объема (считаем, что плотность выступов на единич-

ную площадь слабо зависит от диметра зерна). Тогда
ρ ∝ Sv , но Sv обратно пропорционально диаметру зерна

(Sv = 3/D). Если зерно считать круглым и достаточно

большим, то угол ϑ между дислокациями на границе

равен ϑ = d/D (d — расстояние между дислокациями).
С другой стороны, угол поворота поверхности границы

зерна при шаге на одну дислокацию задается отно-

шением между шагом решетки b (вектором Бюргерса

и фактическая высота выступа) и дистанцией между

дислокациями ϑ = b/d и плотность дислокаций обратно

пропорциональна среднему квадрату расстояний между

ними ρd2 = 1:

ρ ∝ 1

bD
. (3)

Подстановка (3) в (2) приводит к формуле

Холла−Петча, где константа kHP порядка αG
√

b.
Отметим, что G

√
b = 0.6MN/m3/2. Величина

Gb
√
ρ = Gb/d = 2G 1

2

∂uy

∂x = 2Guxy = σxy — определяет

недиагональные члены тензора деформации.

Соотношение bD = d2 = ρ−1, следующее из

двух определений кривизны поверхности зерна,

задает условие равновесия размера зерна и

плотности дислокаций. При его нарушении система

эволюционирует в сторону выполнения этого условия,

например, если из-за вмешательства извне плотность

дислокаций изменилась.

Для сплавов титана, рассматриваемых в данной по-

становке задачи, существенным фактором является по-

ликристаллическая структура. Свойства отдельного мо-

нокристалла изучаются давно. Известны данные об

уравнении состояния [12] (для шаровой части тензора

напряжений), а в случае использования недиагональ-

ной части тензора напряжений известны особенности

по проскальзыванию монокристаллов вдоль плоскостей

скольжения [13]. Необходимые пороговые напряжения

зависят от выбора плоскости и диаметра монокристалла.

В случае поликристаллической структуры возникает

множество степеней свободы, связанные с упаковкой

зерен и их размером. Поэтому одного уравнения состо-

яния недостаточно, поскольку оно соответствует только

объемному сжатию. Недиагональные же элементы тен-

зора напряжений имеют порог, выше которого начина-

ются пластические деформации, а ниже работает модуль

Юнга. Здесь на первый план выходит выбор параметров

модели Джонсона−Кука, описывающей деформационное

упрочнение как функцию пластической деформации и

скорости пластической деформации. С ростом скорости

деформации растет напряжение пластического деформи-

рования (течения или выдавливания)

Y = σy

(

1 + C ln

∣

∣

∣

∣

ε̇

ε̇0

∣

∣

∣

∣

)

, σy = A + Bε0.5. (4)

Величина σy для сплава титана ВТ6 определяется

константой [14] A = 900MPa, B = 509MPa, C = 0.03.

Зависимость константы A от плотности дислокаций

в образце при заданном фазовом состоянии вещества

дается формулой (2). Для чистого титана A = 300MPa.

Наложение деформации на кристаллическую струк-

туру зерна приводит к сдвигу дислокаций по ней на
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некоторое расстояние. Уравнение, связывающее отно-

сительную величину деформации и расстояние сдвига

дислокаций, известно как
”
Taylor−Orowan’s equation“.

Пластическая деформация сдвига ε пропорциональна

плотности дислокаций ρ и вектору Бюргерса b:

ε = kρbl̄. (5)

Здесь l̄ — средний путь движения дислокации. Следует

иметь ввиду, что деформация не совпадает с направлени-

ем движения дислокаций, что вводит в формулу попра-

вочный коэффициент k порядка единицы. Очевидно, что

среднее перемещение l̄ ограничено расстоянием между

дислокациями 1/
√
ρ и размером зерна. Дифференциро-

ванием уравнения Тейлора−Орована можно получить

формулу, описывающую рост плотности дислокаций при

быстрых деформациях (υ — скорость дислокации):

ρ̇ =
ε̇

bl̄
− ρυ

l̄
. (6)

Плотность дислокаций от центра зерна к его границам

возрастает, на поверхности зерна дислокации могут

исчезнуть, аннигилируя с пористостью или другими дис-

локациями с выделением запасенной энергии, застопо-

риться на энергетическом барьере или постепенно раз-

рушиться через диффузию атомов поверхности по гра-

ницам зерен. Для движения дислокация должна пре-

одолеть потенциальный барьер Пайерлса−Набарро [15].
Его форма близка к синусоидальной. С помощью без-

размерной модели физического маятника с гамильто-

нианом H = 1
2
ẋ2 − ω2

0 cos x можно показать, что се-

паратрисса финитного движения соответствует энер-

гии системы H/ω2
0 = 1. В случае меньших энергий

движение финитно, в противном пролетное. Анализ

в эллиптических функциях показывает, что сложность

спектра колебаний дислокации растет как ln
√

32

|H/ω2
0
−1|

в окрестности сепаратриссы. Рост числа возбуждаемых

гармоник колебаний меняет энтропию дислокаций, ко-

торая связана темпертаурой непосредственно подсисте-

мы дислокаций. Нелинейная зависимость энтропии, а

значит и свободной энергии, от близости к сепара-

триссе делает динамику дислокации сложной функцией

от запасенной энергии, а взаимодействие с фононами

дополняет ее эффектом вязкого трения [16]. Ввиду

того что энтропия движущихся дислокаций требует

строго определения, которое отсутствует на данный

момент, в настоящей работе мы ограничимся влия-

нием остаточной энтропии топологических дефектов

на кинетику размеров зерна. Анализ кинетики с уче-

том энтропии дислокаций как функции температуры

подсистемы дислокаций — тема будущих исследова-

ний. Поле деформаций движущейся дислокации рас-

сматривалось ранее в работе [17] и обзоре [18], в

котором обосновывалась полевая природа уравнений

движения дислокаций и введена эффективная масса

дислокаций.

Влияние скорости пластических деформаций на вели-

чину свободной энергии рассматривалось ранее в [19].
Когда на графике значений напряжения от деформации

меняется наклон кривой напряжения, то точка сме-

ны наклона соответствует порогу пластической дефор-

мации. Энергия активации пластической деформации

оказалась пропорциональна натуральному логарифму

от скорости деформации ε̇ в единицах характерного

масштаба ε̇0 = 107 s−1. На малых скоростях дефор-

мации ε̇ = 10−2−10−3 s−1 величина напряжения, как

функция нарастающей пластической деформации, ос-

циллирует [20]. Период осцилляций связан с размером

зерна. Пластические деформации совершаются в виде

проскальзывания по границам зерен или скольжения

дислокаций вдоль плоскостей скольжения. Накопление

дислокаций на границах зерна влияет на прочность

зерен и на скольжение зерен по их границам. Энергия

дислокации около Ub = 2 eV на одно звено сердцевины

дислокации.

Граница зерен металла представляет совокупность

большого числа дислокаций, покрывающих поверхность

зерна. По обе стороны поверхности раздела фаза ме-

талла одна и та же, однако, ориентация кристаллогра-

фических осей разная. Этот дефект ориентации может

служить источником новых дислокаций при быстром

сжатии. Любая примесь внутри зерна также может

приводить к генерации дислокации под сильной нагруз-

кой. Энергию границы зерна полагают равной полной

энергии всех дислокаций на единицу поверхности. Еди-

ничная площадка поверхности зерна обладает энерги-

ей [15]:
Egb(ϑ) = E0ϑ(A − lnϑ),

E0 =
Gb

4π(1 − ν)
. (7)

Здесь введен угол ϑ = b
d , равный отношению длины

вектора Бюргерса b к дистанции между дислокациями d
на поверхности зерна, заданного размера D. Поверх-

ностная энергия суммирует вклад напряжений, генери-

руемых дислокациями. Измерения энергии на границе

зерен для титана [21] при 1100◦C дают величину 1 J/m2

(это 0.4 eV/atom), в то время как образование одной

вакансии в α-титане требует U = 1.27 eV [22]. Подчерк-

нем, что речь идет о поверхности на границе раздела

зерен, а не на открытой границе. Для возникновения

диффузии по границам зерен нужно преодолеть энер-

гию активации, связанную периодическим потенциалом

вдоль границы раздела. При повышении температуры

границ зерна с комнатной до 720K энергия активации

падает за счет роста энтропии атомов 1G = U − sT
в нагретой решетке. Измерения энергии активации по-

казали также ее зависимость от размера зерна. Так,

изменение типичного размера зерна в титане с крупно-

зернистого до субмикронного размера (⊘ = 0.8µm) [23]
приводит к уменьшению энергии активации самодиф-

фузии по границам зерен с 140 до 74 kJ/mol. Зави-

симость энергии активации от размера зерна подчер-
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кивает тот факт, что на свободную энергию Гиббса

влияет также энтропия топологических дефектов, т. е.

кроме действия со стороны подогретых атомов есть

также вклад энергии дефектов, формирующих границу

зерен. Поскольку эта поверхностная энергия зависит

от плотности дислокаций, и растет с уменьшением

размера зерен, то свободная энергию Гиббса (в пе-

ресчете на один атом) содержит также член, завязан-

ный на энтропию дислокаций 1G = U − sT − b2Egb(ϑ).
Быстрые деформации, вызванные УВ, приводят к пла-

стическим деформациям, где вместо реального изме-

нения объема сдвигаются слои решетки, порождая

дислокации. С помощью переменной ϑ свободную

энергию можно представить, как дифференциал от

двух переменных dF(T, ϑ) = −s(T )dT − s(ϑ)dϑ , пер-

вое слагаемое — тепловая энтропия атомов s(T ),
второе слагаемое по аналогии — энтропия дисло-

каций s(ϑ) = −
(

∂Fgb

∂ϑ

)

T
= E0b2(A − 1− lnϑ) > 0. Эн-

тропия положительна, поэтому ϑ < ϑmax ≈ 1/3. Здесь

b2Egb(ϑ) — сумма поверхностной энергии одномерных

дефектов в пересчете на атом (7).
Для дальнейшего анализа надо оценить температуру

на границе зерна. Ввиду того что УВ в нашем случае

слабая, порядка 1−10GPa, то нагрев металла при сжа-

тии, а также остаточный нагрев невелик. Оценка, полу-

ченная Зельдовичем в [24], по нагреву УВ в 25GPa для

алюминия дает величину нагрева относительно комнат-

ной температуры на 1T = 331K, а для изоэнтропийной

разгрузки остаточный нагрев есть 1T = 134K. Оценки

для титана в случае УВ p = 10GPa можно получить из

уравнения

p = K(1− x) + pT0

(

1

x

)Ŵ0+1

,

x =
V
V0

= 0.909, pT0 =
Ŵ0cV T0

V0

= 0.77GPa, K =100GPa.

(8)
Нагрев УВ в титане равен 1T = 33K; он связан с

учетом давления тепловых колебаний атомов решетки.

Остаточный нагрев для изоэнтропийной разгрузки, без

учета пластических деформаций, равен 1T = 0.02K.

При давлениях выше пороговых девиатор тензора на-

пряжений приводят к пластическим деформациям внут-

ри и по границам зерен. Быстрые нагрузки вызывают

рождение дислокаций и их движение по зерну. Потен-

циальный барьер на границе зерна приводит к сбросу

кинетической энергии дислокаций у поверхности зерна.

Также некоторое число дислокаций при достижении гра-

ниц зерна аннигилируют с дислокациями, пришедшими

к границам со стороны смежного зерна. Эта энергия

является источником тепла. Также источником тепла

служит трение зерен друг с другом. Как показано выше,

разогрев металла вследствие сферических напряжений

сжатия мал, в то время как более существенным будет

разогрев поверхности зерна вследствие пластических

деформаций.

В случае плоской УВ шаровая часть тензора на-

пряжений равна 2/3 амплитуды давления, а тре-

тья часть приходится на девиаторную часть напря-

жений, которая отвечает за деформации сдвига и

пластические деформации. Под действием УВ ско-

рость пластических деформаций порядка ε̇0 = 107 s−1.

После отражения от задней стенки образца проти-

вофазная волна гасит волну давления через 3µ s.

ε̇01t = 0.3 много больше, чем упругая деформа-

ция — 6GPa/K = 0.06. Оценка энергии, аккумули-

рованной в зерне размером 100 µm (V = 10−6 cm3),
равна E = (3GPa · 10−12 m3) · 0.3 = 10−3J. Такой запас

энергии приводит к нагреву на E/(cVV ) = 420K,

здесь учтены удельная (объемная) теплоемкость титана

cV = 2.36 J/(cm3·K) и объем зерна.

Если плотность дислокаций ρ = 1011/cm2, то в зерне

диаметром D = 100 µm будет запасено энергии по-

рядка 2.2 eV·1011+4 · 10−12/b = 1.4 · 10−6 J. Разогрев за

счет пластических деформаций идет от границы зер-

на. Cюда подносят энергию дислокации и выделяется

тепло при зернограничном трении (а вязкое трение

против движения дислокаций дает относительно малую

объемную мощность тепла в пересчете на одно зер-

но): W = αbD2ρυ2 = 0.1W, α = 10−5 Pa·s, υ = 103 m/s.

Через время порядка 100 µs температура по зерну

размера 100 микронµm практически выравнивается

(рис. 2, 3), температура на границе зерна будет око-

ло 700 К. Оценка нагрева оболочки зерна, приведен-

ная в разд. 1, выполнена на основе данных о наве-

денных остаточных напряжениях и коэффициенте теп-

лового расширения титана. Согласно оценке, нагрев

достигает 1T = 400K от начальной комнатной тем-

пературы.

Здесь мы не учитываем вклад вакансий в полную

энтропию. Данный выбор связан с тем, что число

вакансий определяется отношением энергии рождения

вакансии к температуре. В свою очередь интенсивное

рождение дислокаций обусловлено быстрой деформаци-

ей на фронте УВ. Для образования дислокации нужно

сдвинуть целую группу атомов, поэтому число дислока-

ций зависит не столько от температуры, как от формы

и размера зерен и скорости пластической деформации.

Энергия, запасенная в дислокациях в пересчете на одну

атомную плоскость, порядка 2.2 eV. Эта энергия запасена

в напряжениях кристаллической решетки, т. е. в наруше-

ниях порядка структуры не только локально в сердце-

вине дислокации, но и распределена по пространству.

Зависимость энергии имеет логарифмическую особен-

ность, обрезанную расстоянием до соседних дислокаций.

Такой тип нелокальных нарушений порядка слабо чув-

ствителен к вариациям температуры, но чувствителен

к плотности таких одномерных дефектов. Поскольку

плотность дислокаций определяет кривизну поверхности

на границе, то модификация свободной энергии по

границе зерен завязана на новый параметр порядка —

угол кривизны ϑ . Вариация свободной энергии грани-

цы зерна при постоянной температуре как функция
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Рис. 2. Разогрев зерна потоком тепла от пластических деформаций через 10µs.
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574.08 max
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406.72 min

Рис. 3. Разогрев зерна потоком тепла от пластических деформаций через 100 µs.

кривизны поверхности определяет величину энтропии

в свободной энергии Гиббса −1G
T =

−U(T)+s(T)T+Egb(ϑ)
T с

пересчетом на один атом поверхности. Пусть диаметр

зерна равен a . На его поверхности с решеткой шагом b,
равным вектору Бюргерса, будет порядка n = a2/b2

атомов. Изменение числа атомов на одну единицу влечет

изменение размера на величину da = b2

2a . В соответствие

с логикой работ [25,26], характерное время и вероят-

ность активации процесса определяется частотой Дебая

υD = 7.9 · 10+12 s−1 и энергией активации 1G. Величина

Dgb
s = b2υD exp(−1G/T ) ассоциируется с коэффициен-

том самодиффузии по границам зерен. Предэкспонен-

циальный множитель определен с точностью константы

порядка единицы. Поскольку потоков два: к зерну и от

него, и разница потоков обусловлена различием энтро-

пии между актуальным размером зерна a и эффектив-

ным размером, вычисленным по плотности дислокаций

ad(t) = 1
bρ(t) , то динамика размера зерна будет опреде-

ляться уравнением вида (ϑ = b/d = d/a =
√

b/a):

ȧ = −b2υD

a

{

exp

(

−U0

kT
+

E0b2

kT

√

b
ad

ln

√

adc
b

)

− exp

(

−U0

kT
+

E0b2

kT

√

b
a
ln

√

ac
b

)

}

. (9)

Здесь U0 = U − sT , а константа A из (7) пере-

определена как A = ln
√

c ; кроме того, заметим, что

ϑ = b/d = d/a =
√

b/a . Введем коэффициент самодиф-

фузии D0 = b2υD exp(−U0/kT ) и безразмерную констан-

ту модуляции ε = E0b2/kT . Тогда

ȧ =−D0

a

{

exp

(

ε

√

b
ad

ln

√

adc
b

)

−exp

(

ε

√

b
a
ln

√

ac
b

)}

.

(10)

Журнал технической физики, 2024, том 94, вып. 8



Моделирование кинетики лазерного упрочнения титанового сплава 1337

Вид уравнения (10) весьма схож с уравнением кине-

тики коалесценции [27]. Здесь для упрощения потерями

дислокаций на границе пренебрегаем.

3. Функция распределения зерен
по размерам

Излагаемая здесь теория опирается на работу [27,28].
Рассматривая υ(a) = da

dt как скорость перемещения зер-

на в пространстве размеров, можно ввести функцию рас-

пределения зерен по размерам f (t, a), нормированную
на число частиц в единице объема

N(t) =

∞
∫

0

da f (t, a). (11)

Функция распределения задается через уравнение непре-

рывности в этом пространстве:

∂ f
∂t

+
∂

∂a
( f υ) = 0. (12)

Наконец отметим закон полного сохранения вещества,

который выражается интегралом

Q =
4π

3

∞
∫

0

a3 f (t, a)da . (13)

Введем безразмерную величину через отношение

некоторого характерного размера, связанного с динами-

кой размера зерна

x(t) =
ak(t)
ak(0)

. (14)

Будем считать, что в характерный размер убывает во-

времени, так что и величина

τ = −3 ln x(t) (15)

монотонно возрастает и может быть рассмотрена в

качестве новой временной переменной. В качестве но-

вой безразмерной функции для размера зерна введем

переменную

u =
a

ak(t)
. (16)

В новых переменных уравнение непрерывности следует

из соотношения ϕ(τ , u)du = f (t, a)da , так что

∂ϕ

∂τ
+

∂

∂u
(υϕ) = 0. (17)

А выражение скорости в новых переменных имеет вид

υ(u) =
du
dτ

= − x
3ẋ

du
dt

= −
1[exp( ε̂√

xu
ln
√

xuĉ) − exp( ε̂√
z ln

√
z ĉ)] − u2

3u
,

(18)

где введены следующие обозначения безразмерных ве-

личин:

z =
ad

ak(0)
, 1 =

D0

xẋa2
k(0)

,

ε̂ = ε

√

b
ak(0)

, ĉ = c
ak(0)

b
. (19)

Главная особенность рассматриваемого случая заклю-

чается в том, что функция скорости имеет два корня

в области определения, и они не составляют единый

кратный корень, как в теории [27]. В случае кратного

корня скорость во всей области определения сохраняет

знак, а окрестность кратного корня задает стремитель-

ный спад функции распределения при приближении к

особой точке слева в виде exp(−1/(u0 − u)). В случае

раздельных корней можно показать, что один из полю-

сов первого порядка в окрестности точки обращения

скорости в нуль — интегрируемый. На этом основы-

вается развиваемая здесь теоретическая конструкция.

В приложении показано как получить общее решение

уравнения (17) через интеграл (П4). Эволюция решения

во-времени дается в общем виде (П7) из приложения.

ϕ(τ , u) =
χ̂0(τ − g(u))

|υ(u)| (20)

Поскольку a3 = u3x3ā3(0) = u3e−τ ā3(0), то функция χ̂0
находится из условия (13) так, чтобы интеграл по

полному количеству вещества сохранялся. Поэтому это

экспонента:

ϕ(τ , u) =
exp(τ − g(u))

|υ(u)| . (21)

Рассмотрим в качестве примера функцию

скорости в виде квадратного полинома

υ(u) = −(u − a)(b − u), b > a . Функция g(u) из(П4)
равна

g(u) = − 1

b − a
ln

∣

∣

∣

∣

b
a

u − a
b − u

∣

∣

∣

∣

, exp(−g(u)) =

∣

∣

∣

∣

b
a

u − a
b − u

∣

∣

∣

∣

1
b−a

.

(22)
Поэтому у функции распределения (21) в окрестно-

сти точки a интегрируемая особенность, поскольку в

знаменателе степень скобки (u − a)p меньше единицы.

Точка a является аттрактором. Другая особенность — в

точке b — и это сингулярность. Область определения не

может включать ее из-за расходимости. Характеристика,

берущая начало из границы области определения со сто-

роны b, удаляется от нее с течением времени. По физике

время τ начинается с нуля. Координата u относится к

пространству размеров, поэтому область ее определения

является одним сплошным множеством, включая точку

притяжения.

Результаты вычислений представлены на рис. 4, 5.

При решении временной задачи мы следим за поло-

жением корней функции в правой части формулы (18)
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Рис. 4. Изменение характерного размера зерна для двух

порогов активации диффузии.
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Рис. 5. Функция распределения в пространстве размеров ϕ(u),
где u — нормированный размер, согласно (16), для случая,

когда U − sT = 0.72 eV и при t = 800 s.

с помощью параметра (19). Контролируя положение

правого корня, удается сохранять равенство ū = 1. Ха-

рактерное время, необходимое для изменения размера

зерна, порядка 103 s.

Качественное подтверждение полученных результатов

можно найти в ряде работ [29–31]. В работе [29]
проведена обработка крупнозернистого титанового спла-

ва TC17 (системы Ti-Al-Mo-Cr-Sn-Zr-Fe) под милли-

метровым слоем воды лазерными импульсами дли-

тельностью 15 ns с плотностью мощности излучения

F = 9.5GW/cm2. В приповерхностном слое материала

толщиной до 200 µm наблюдалось значительное из-

мельчение исходных зерен (43 µm) до субмикронного

размера (400 nm). В работе [30] после обработки мощ-

ными наносекундными лазерными импульсами (15 J в

импульсе) сплава Ti-6Al-4V под тонким слоем воды

(F = 5GW/cm2) обнаружено, что толщина упрочненно-

го слоя (при измерениях на поперечном срезе) достига-

ет 1mm. Аналогичные эффекты измельчения наблюда-

ются и для зерен нанометрового размера [31]. Для ис-

ходного состояния, исследуемого в настоящей работе

материала, характерна субмикрокристаллическая (СМК)
структура зерна — структура со средним размером

элементов структуры в 150 nm, а после лазерной обра-

ботки титана отчетливо выделяется тонкий (толщиной

порядка 1µm) подповерхностный слой со значительно

измельченной исходной СМК структурой до нанострук-

турированного состояния с размером элементов струк-

туры 75 nm.

Заключение

Введенное выше определение энтропии дислокаций

соответствует классическому s = k ln1Ŵ, где 1Ŵ — есть

число состояний системы, а множитель k соответствует

энергетической емкости характерного состояния. Так, в

случае s(T ) для этого надо обезразмерить температуру

делением ее на заданную эталонную T/T0, тогда кон-

станта Больцмана превращается в этой шкале темпера-

тур в константу, связанную с энергией атомов решетки с

эталонной температурой, k → kT0. В случае дислокаций

параметр ϑ — уже безразмерный, поэтому множитель

перед логарифмом изначально имеет размерность энер-

гии и равен E0b2. Плотность же состояний зависит от

среднего расстояния между дислокациями. Поскольку

расстояние между дислокациями ограничено снизу век-

тором Бюргерса, то энтропия на минимальных расстоя-

ниях обращается в нуль. Так как плотность дислокаций в

зерне растет от середины к границе, то меняется также

1Ŵ. Поэтому движение дислокаций к границе зерна

будет сопровождаться выделением тепловой энергии.

Если полная энергия, запасенная в дислокации, ниже

уровня потенциала Пайерлса−Набарро, то поступатель-

ного движения дислокаций нет, если выше — то локали-

зованое состояние преобразуется в инфинитное. Вблизи

сепаратриссы, согласно правилу Бора−Зоммерфельда,

растет статистический вес состояния системы 1Ŵ из-за

сокращения расстояния между уровнями в пространстве

энергий. Это приводит к резкому росту энтропии вблизи

сепаратриссы. Вопрос об энтропии дислокаций как функ-

ции запасенной энергии решается через вычисление ста-

тистической суммы состояния подсистемы. Это сложный

вопрос, который мы выносим в отдельное исследование.

Моделирование кинетики с учетом этих факторов мы

планируем изучить в ближайшее время. В настоящей же

работе мы предполагаем, что граница зерна эффективно

тормозит поток дислокаций, преобразуя часть запасен-

ной энергии и энтропии в тепло. Данный запас энергии

воздействует на скорость диффузии по границам зерен в

поликристаллическом металле, а изменение начальной

плотности дислокаций на границе зерен приводит к ди-

намике последних в пространстве размеров. В состоянии

квази равновесия между размером зерна и плотностью

дислокаций на границе существует некоторая связь.
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Мгновенное увеличение плотности дислокаций приво-

дит к смещению равновесия в сторону процессов из-

мельчения зерна. В работе методом Лифшица−Слезова

по теории фазовых переходов на стадии коалесценции

в пространстве размеров получены характерные време-

на, на которых преобразуется средний размер зерна в

поликристаллическом сплаве титана, и получена форма

функции распределения в пространстве размеров. В рам-

ках новой аналитической конструкции снято исходное

ограничение кратных корней.

Благодарности

Работа выполнена в рамках государственного контрак-

та с ГК
”
Росатом“ от 25.08.2022 № Н.4ф.241.09.22.1120.

Конфликт интересов

Авторы заявляют, что у них нет конфликта интересов.

Приложение

Рассмотрим уравнение непрерывности в пространстве

размеров (υ(u) = du
dτ ):

∂ϕ

∂τ
+

∂

∂u
(υϕ) = 0, (П1)

ϕ — функция распределения по размерам в зависимости

от времени и координаты u = a
ak
. Если предположить,

что скорость υ меняется очень плавно по времени, то

можно перейти к функции χ = υϕ, уравнение которой в

адиабатическом приближении будет:

∂χ

∂τ
+ υ

∂χ

∂u
= 0. (П2)

Некоторые особенности этого уравнения можно полу-

чить с помощью преобразования Лапласа [32]. Обо-

значим изображение функции χ(τ ) функцией X(p).
Из теории преобразования Лапласа следует, что

χ(τ − ς ) → e−pς X(p). Уравнение для изображений име-

ет вид

pX + υ
∂X
∂u

= χ0(u). (П3)

Индекс нуль отвечает нулевому моменту времени. Ис-

следуем задачу на полуоси времени [0,∞). Введем

функцию

g(u) =

u
∫

0

dx
υ(x)

. (П4)

Однородное уравнение имеет решение вида

X(p, u) = Ce−pg(u). (П5)

Вариация константы позволяет найти полное решение

уравнения, подстановкой

C(u) =

u
∫

0

dγ
χ0(γ)

υ(γ)
epg(γ). (П6)

Неоднородное уравнение определяется значением функ-

ции в начальный момент времени

χ(τ , u) =

u
∫

0

dγ
υ(γ)

χ0(γ)δ(τ + g(γ) − g(u)) = χ̂0(g(u)− τ )

χ0(γ) = χ̂0(g(γ)). (П7)
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