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УДК 539.5 

 МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ 

ДИСЛОКАЦИОННОЙ ДИНАМИКИ В НАНОМАТЕРИАЛАХ И ТОНКИХ 

ПЛЕНКАХ  

 

Малашенко В.В., Малашенко Т.И.    

Донецкий национальный технический университет 

Донецкий физико-технический институт НАН Украины 

 

Досліджено вплив поверхні на ковзання крайових дислокацій у кристалі, що 

містить точкові дефекти як на поверхні, так і в об'ємі. Показано, що в 

приповерхневій нанометровій області сила гальмування дислокації цими 

дефектами може бути зменшена на декілька порядків завдяки дії сил 

зображення. 

 

Все реальные кристаллы ограничены, и взаимодействие атомов в 

приграничных областях существенно отличается от подобного взаимодействия в 

глубине кристалла. Свободные поверхности и границы раздела оказывают весьма 

значительное, а иногда и определяющее влияние на механические свойства 

кристаллов, и в частности,  на динамическое скольжение дислокаций [1]. 

Особенно возрастает роль поверхности и межзеренных границ в наноматериалах, 

исследование которых является одним из наиболее перспективных и бурно 

развивающихся направлений современной физики [2, 3].         

 При движении дислокаций в приповерхностных слоях кристалла 

возрастает роль так называемых сил изображения, действующих на дислокацию 

со стороны свободной поверхности или межкристаллитной границы. В 

большинстве работ по исследованию влияния сил изображения на поведение 

дислокаций, выполненных в последние годы,  методами компьютерного 

моделирования решалась  задача о выходе дислокации на поверхность либо 

анализировался   процесс роста кристалла [4].    

 Поверхность, являясь структурным дефектом, может и сама содержать 

различные дефекты, например, точечные, и влиять не только на движение 

дислокаций, но и на их взаимодействие с точечными дефектами, содержащимися 

как на поверхности, так и в объеме кристалла. Однако влияние сил изображения 

на динамическое торможение дислокации точечными дефектами ранее не 

изучалось.  

 В приложениях динамической теории дислокаций широкое применение 

нашла так называемая модель струны [5]. В этой модели дислокация 

рассматривается как тяжелая струна, обладающая некоторым натяжением и 

лежащая на “гофрированной” поверхности. Рельеф этой поверхности описывается 

потенциалом Пайерлса. В дальнейшем при решении динамических задач мы 

будем в основном исследовать материалы с пренебрежимо низкими барьерами 

Пайерлса, в частности, ГЦК-металлы [6]. Этот позволит нам не учитывать 

слагаемое, описывающее данные барьеры.    



 Пусть бесконечная краевая дислокация движется  под действием 

постоянного внешнего напряжения 0  в положительном направлении оси ОХ с  

постоянной скоростью v  параллельно поверхности кристалла, совпадающей с 

плоскостью XOZ. Линия дислокации параллельна оси ОZ, а ее вектор Бюргерса 

параллелен оси ОХ. Точкам кристалла отвечают значения 0y  . Плоскость 

скольжения дислокации совпадает с плоскостью y L  , а положение  

дислокации определяется функцией             

                     ( , , ) ( , , )X y L z t vt w y L z t                                     (1) 

Здесь функция ( , , )w y L z t   является случайной величиной, описывающей 

колебания элементов краевой дислокации в плоскости скольжения относительно 

невозмущенной дислокационной линии. Уравнение движения дислокации имеет 

следующий вид    
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Здесь 
S

xy  – компонента тензора напряжений, создаваемых поверхностными 

точечными дефектами на линии дислокации, 
i

xy  – силы изображения, 

действующие на дислокацию благодаря наличию свободной поверхности.  

Для вычисления силы изображения, действующей на дислокацию, 

воспользуемся стандартным методом изображений [7]. Суть его заключается в 

построении изображения дислокации таким образом, чтобы суммарные 

напряжения дислокации
d

ik  и ее изображения 
i

ik    на свободной поверхности 

равнялись нулю. Если же при этом какие-либо  суммарные компоненты все же  

оказываются не равными нулю на поверхности, к решению добавляется 

дополнительное слагаемое, вычисленное с помощью функции напряжений  , 

которое и обеспечивает выполнение граничного условия. Напряжения, 

создаваемые дислокацией с координатами ( 0,  y )x L   , имеют вид 
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Здесь    – коэффициент Пуассона.  

Силу динамического торможения дислокации поверхностными точечными   

дефектами вычислим во втором порядке теории возмущений 
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Здесь 
sn  – поверхностная концентрация точечных дефектов, 

2 2 2( ( ))x zq v q     

– это  -функция Дирака, ( )zq  – спектр дислокационных колебаний, который 

имеет вид 
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 Выполним численные оценки. Возьмем типичные значения 
33 10 м/сс   , 

103 10 мb   . Тогда для 10L b  получим  
12 -110 сS  , для 

100L b  оценки дают 
11 -110 с .S   Выполняя интегрирование, получим 

выражение для силы торможения дислокации поверхностными дефектами  
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Значение предэкспоненциального множителя не превышает силу электронного 

торможения, т.е. само по себе весьма мало, а экспонента делает эту величину 

пренебрежимо малой. Следовательно, можно говорить о блокировке механизма 

торможения дислокации, связанного с возбуждением дислокационных колебаний 

поверхностными примесями. Таким образом, свободная поверхность  не создает 

силу, действующую на дислокацию в плоскости скольжения, но она препятствует 

возникновению дислокационных колебаний в этой плоскости.  

Рассмотрим теперь случай, когда краевая дислокация движется 

параллельно поверхности кристалла, содержащего точечные дефекты, случайным 

образом распределенные в его объеме.  

Динамическое взаимодействие распределенных в объеме кристалла 

дефектов с дислокацией в зависимости от скорости дислокационного скольжения  

может иметь как коллективный характер, так и характер независимых 

столкновений [8–14]. Точечные дефекты тоже оказывают влияние на 

дислокационный спектр: они создают щель в области коллективного 

взаимодействия с дислокацией, то есть в области, где дислокация за время 

взаимодействия с дефектом успевает “почувствовать” влияние многих других 

дефектов.  Эта щель, согласно [9],  описывается выражением                                     
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             (8)      

Здесь  n0 – безразмерная концентрация точечных дефектов,  
3

0n nR , 

dl   –   среднее расстояние между дефектами в кристалле. В области независимых 

столкновений щель в спектре дислокационных колебаний не возникает.  



Таким образом, вид колебательного спектра определяется конкуренцией 

взаимодействия дислокации с поверхностью и с точечными дефектами. В 

зависимости от их соотношения сила динамического торможения дислокации 

точечными дефектами может характеризоваться различной зависимостью от 

параметров задачи (концентрации точечных дефектов, удаленности дислокации 

от свободной поверхности, упругих модулей кристалла и так далее). Указанные 

выше взаимодействия дают аддитивный вклад в формирование спектральной 

щели 

                            
2 2 2

S d                                                  (9)                                                                         

Рассмотрим область, границы которой определяются неравенствами 

             ( / )bc v L ;                   l L .                          (10)                                    

Поскольку влияние поверхности является доминирующим в данной области,  сила 

торможения зависит от расстояния до этой поверхности   
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В этой области главный вклад в формирование щели вносят силы изображения. 

Чтобы оценить степень влияния поверхности на движение дислокаций, возьмем 

отношение сил торможения 
2dF  в приповерхностном слое, где влияние 

поверхности доминирует, и 
1dF   в слое, где оно не существенно  
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 Выполним численные оценки. Для значений  4

0 10Vn  , 
110  , 

10L b  получим  
2

2 1( / ) 10d dF F  , то есть наличие поверхности приводит к 

уменьшению силы торможения на два порядка. Таким образом, наличие 

поверхности значительно снижает влияние точечных дефектов на скольжение 

дислокаций в приповерхностной области.  

           Оценим толщину приповерхностного слоя, в пределах которого 

поверхность оказывает существенное влияние на динамическое взаимодействие 

дислокаций с точечными дефектами. Для типичных значений 33 10 м/сс   , 
103 10 мb   , 2 6

0 10 10Vn    , 2 110 10v c    получим, что толщина оцениваемого 

слоя может составлять от нескольких нанометров до нескольких десятков 

нанометров.  

Таким образом, можно сделать вывод, что силы изображения полностью 

блокируют влияние поверхностных точечных дефектов и значительно снижают 

влияние объемно распределенных точечных дефектов на динамическое 

скольжение дислокаций в наноматериалах, т.е. облегчают пластическое 

деформирование мягких металлов, имеющих нанометровые размеры и 

содержащих примеси высокой концентрации. 
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