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ТЕОРЕТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ТРАНСФОРМАЦИЙ ДИСЛОКАЦИОННЫХ КОНФИГУРАЦИЙ 
В НАНОМАТЕРИАЛАХ С БИМОДАЛЬНОЙ СТРУКТУРОЙ 

 
Настоящая работа посвящена теоретическому исследованию процессов пластической 

деформации в наноматериалах нового типа, а именно наноматериалах с бимодальной 
структурой [1-6]. Предложена модель, описывающая испускание частичной дислокации в 
крупное зерно с границ нанозерен при различных значениях внешнего напряжения. В рамках 
этой модели дислокации испускаются под действием как внешнего напряжения, так и 
напряжения, создаваемого дислокациями в скоплениях, расположенных по границам 
нанозерен. Исследовано наиболее выгодное направление скольжения дислокации внутри 
зерна. Получены зависимости изменения полной энергии системы от смещения испущенных 
частичных дислокаций, которые показывают, что при достаточно высоком уровне внешнего 
напряжения такое испускание становится энергетически выгодным. Рассмотрена также 
модель повторного испускания частичных дислокаций из тройного стыка внутрь зерна. 
Определены те области изменения параметров системы, которые соответствуют 
необходимым условиям реализации этого процесса. Показано, что при определенных 
значениях параметров испускание выгодно, при других – нет. 

Было выяснено, что чем больше приложенное сдвиговое напряжение τ и/или меньше 
угол α между векторами Бюргерса дислокаций вне зерна и дислокации, испущенной в зерно, 
тем меньше барьер, преодолеваемый первой испускаемой дислокацией для того, чтобы 
начать движение. Так, для значений τ = 200 МПа испускание первой дислокации вообще не 
выгодно ни при одном из рассмотренных углов. Если все же это произойдет, то испускание 
уже второй частичной дислокации будет энергетически выгодным. При таком значении τ  
испускание первой частичной решеточной дислокации станет возможным при увеличении 
числа дислокаций в скоплении.  

На основе проведенного анализа можно предположить упрощенную схему того, как 
будут двигаться испущенные дислокации в большом зерне. Сначала в зерно испускается 
первая (ведущая) частичная дислокация, за которой формируется полоса дефекта упаковки. 
Эта дислокация скользит в зерне до тех пор, пока изменение энергии системы не достигнет 
минимума. На расстоянии, соответствующем этому минимуму, дислокация останавливается. 
После этого в зерно испускается вторая (ведомая) частичная дислокация, которая по мере 
своего скольжения уменьшает ширину полосы дефекта упаковки. Она скользит до тех пор, 
пока не подойдет на некоторое равновесное расстояние к первой испущенной дислокации. 
Чем выше значение приложенного напряжения, тем ближе окажутся эти дислокации. После 
этого обе дислокации начинают совместное движение вглубь зерна. Можно предположить, 
что в дальнейшем этот механизм может повториться и для последующих дислокаций.  

Рассмотренная модель испускания решеточных дислокаций из головы заторможенного 
скопления зернограничных дислокаций дает наглядное представление о механизмах 
перехода от зернограничного скольжения к решеточному в наноматериалах с бимодальной 
структурой. 
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