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Аннотация. Предложена теоретическая модель, описывающая конкуренцию процессов 
наномасштабной пластической деформации и разрушения в случае испускания 
частичных дислокаций границами зерен и зарождения нанотрещин на зернограничных 
дисклинациях в деформируемых нанокристаллических материалах. На примере 
нанокристаллического карбида кремния (SiC), деформируемого при высоких 
температурах, теоретически выявлено, что испускание дислокаций Шокли из границ 
зерен с диполями дисклинаций представляет собой энергетически выгодный процесс в 
определенных интервалах параметров дефектной структуры. Проведено сравнение 
энергетических характеристик конкурирующих процессов испускания частичных 
дислокаций и зарождения нанотрещин в полях напряжений диполей зернограничных 
дисклинаций. Показано, что в определенных условиях испускание частичных 
дислокаций служит эффективным каналом релаксации полей напряжений диполей 
дисклинаций и, тем самым, препятствует зарождению нанотрещин, повышая 
пластические свойства нанокристаллических материалов. 
 
 
1. Введение 
Нанокристаллические материалы (НКМ) обычно имеют высокие показатели прочности 
и, вместе с тем, характеризуются низкой пластичностью [1-7]. Эти механические 
характеристики во многом обусловлены наномасштабными эффектами и влиянием 
границ раздела, которые также задают эффективное действие специфических 
механизмов пластической деформации в НКМ. Подобными специфическими 
механизмами, в частности, являются межзеренное скольжение, ротационная 
деформация и двойникование [1-7]. Эти механизмы пластической деформации 
эффективно реализуются при высоких значениях внешнего напряжения, которые могут 
вызвать зарождение нанотрещин, уменьшающих пластичность НКМ [8, 9]. Например, 
согласно представлениям [10], межзеренное скольжение приводит к формированию 
зернограничных дисклинаций, поля упругих напряжений которых способны 
инициировать зарождение нанотрещин в деформируемых наноматериалах. Данный 
пример иллюстрирует конкуренцию между процессами наномасштабной пластической 
деформации и разрушения в НКМ, которая определяющим образом влияет на 
пластичность таких материалов и представляет особый интерес для исследований.  
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В научной литературе представлены теоретические модели, которые описывают 
зарождение нанотрещин в упругих полях зернограничных дислокаций [11] и 
дисклинаций [12], образующихся в тройных стыках границ зерен при межзеренном 
скольжении в НКМ. Модели [11, 12], по существу, дают теоретическое описание 
конкуренции между процессами межзеренного скольжения и разрушения в НКМ, 
деформируемых преимущественно посредством межзеренного скольжения. Вместе с 
тем, наряду с межзеренным скольжением, в пластическую деформацию НКМ часто 
значимый вклад вносит скольжение решеточных дислокаций, испускаемых из границ 
зерен (см., например, обзор [13]). Подобное испускание частичных дислокаций из 
границ зерен, вдоль которых реализуется межзеренное скольжение, может эффективно 
снижать локальные напряжения диполей зернограничных дисклинаций. Снижение 
локальных напряжений диполей зернограничных дисклинаций, в свою очередь, 
уменьшает вероятность зарождения нанотрещин на таких дефектах, что способствует 
повышению пластичности НКМ. Все это обусловливает существенный интерес к 
выявлению особенностей процессов наномасштабной пластической деформации, 
реализуемой вблизи тройных стыков границ зерен посредством межзеренного 
скольжения и испускания решеточных дислокаций из границ зерен, а также 
конкуренции таких процессов с зарождением нанотрещин  вблизи тройных стыков 
границ зерен в деформируемых НКМ. В настоящей работе предлагается теоретическая 
модель процесса испускания частичной дислокации из сегмента границы зерна с 
диполем дисклинаций (образовавшемся при межзеренном скольжении вблизи тройного 
стыка), а также проводится сравнение характеристик данного процесса с 
характеристиками зарождения нанотрещины в поле напряжений диполя дисклинаций в 
деформируемых НКМ.  
 
2. Модель испускания частичной дислокации из границы зерна 
Рассмотрим двумерную модель нанокристаллического материала с упругими модулями 
G  и  , и средним размером зерна d  (Рис. 1a). В соответствии с представлениями [10], 
в рамках предлагаемой модели, межзеренное скольжение вдоль границ зерен AB и CD 
приводит к образованию двух диполей клиновых дисклинаций с мощностью   (в 
дальнейшем называемых  -дисклинациями), составляющих дисклинационный 
квадруполь с плечами L  и s  (Рис. 1a,b). Такая квадрупольная конфигурация является 
самоэкранированной с радиусом экранировки полей напряжений s . Зернограничные 
дисклинации являются источниками высоких упругих напряжений. Существует два 
основных канала релаксации упругих напряжений, создаваемых зернограничными 
дисклинациями, а именно за счет зарождения нанотрещины (Рис. 1d) или посредством 
локальной пластической деформации (Рис. 1c). В первом случае наноматериал, 
деформируемый посредством межзеренного скольжения, будет склонен к хрупкому 
поведению. В случае же релаксации упругих напряжений зернограничных дисклинаций 
путем пластической деформации, зернограничное скольжение не будет инициировать 
зарождение трещин, что значительно повысит пластические свойства наноматериала. 
Одним из таких каналов релаксации напряжений зернограничных дисклинаций 
является исследуемый в настоящей работе процесс испускания частичных дислокаций 
из сегментов границ зерен, содержащих зернограничные дисклинации.  

Рассмотрим испускание частичной дислокации с вектором Бюргерса b  (в 
дальнейшем называемой )( b -дислокацией) из границы зерна AB в прилегающее зерно 
под действием внешнего сдвигового напряжения   и поля сдвиговых напряжений, 
которое создается диполями зернограничных  -дисклинаций (Рис. 1c). Испускания 
частичной )( b -дислокации можно представить, как зарождение диполя дислокаций 
Шокли с векторами Бюргерса b  и b  (Рис. 1c). В настоящей работе будет исследовано 
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испускание краевых 90°-дислокаций Шокли в нанокристаллических материалах с 
гранецентрированной кубической (ГЦК) решеткой. Такие частичные дислокации 

характеризуются модулем вектора Бюргерса 6/ab  , где a  - параметр решетки.  
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Рассматриваемый дислокационный диполь состоит из неподвижной b -
дислокации (локализованной в границе AB) и подвижной )( b -дислокации, которая 
движется в теле зерна вдоль кристаллографической плоскости, ориентированной под 
углом   относительно плоскости границы AB (Рис. 1c). Позади )( b -дислокации 

формируется дефект упаковки с удельной энергией st  и длиной p , которая равна 

расстоянию, пройденному )( b -дислокацией. Ниже мы рассмотрим энергетические 
характеристики данного процесса. 
 
3. Энергетические характеристики испускания частичной дислокации из границы 
зерна, содержащей диполь зернограничных дисклинаций 
Испускание решеточной ( )b -дислокации (Рис. 1c) характеризуется разностью энергий 

12 WWW  , где 1W  – энергия системы в начальном состоянии, содержащем только 
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Рис. 1. Исходная 2-мерная модель нанокристаллического образца с квадруполем 
зернограничных  -дисклинаций ABCD, образовавшихся в результате межзеренного 
скольжения вдоль границ зерен AB и CD (a). Вставка с увеличенным фрагментом 

нанокристаллического материала, в котором находится диполь зернограничных  -
дисклинаций AB (b). Испускание частичной )( b -дислокации из сегмента границы 
зерна, содержащей диполь зернограничных  -дисклинаций AB (c). Зарождение 
нанотрещины в поле напряжений диполя зернограничных  -дисклинаций (d). 
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квадруполь зернограничных дисклинаций (Рис. 1a,b), 2W – энергия системы после 
испускания частичной )( b -дислокацией в тело зерна (Рис. 1c). Процесс испускания 
( )b -дислокации энергетически выгоден при выполнении условия 0W . Разность 
энергий W  (на единицу длины дислокации) может быть записана в виде суммы 
следующих слагаемых: 
 

,2int1int AEEEEW bbb  


               (1) 

 

где bE  – собственная энергия диполя b -дислокаций; bE 
1int  – энергия взаимодействия 

между диполем  -дисклинаций AB и диполем b -дислокаций; bE 
2int  – энергия 

взаимодействия между диполем  -дисклинаций CD и диполем b -дислокаций; A  – 
работа внешнего сдвигового напряжения   по перемещению частичной )( b -

дислокацией на расстояние p ; а E  – удельная энергия дефекта упаковки. 

Полная собственная энергия диполя частичных b -дислокаций задается 
известным выражением [14] 

 

,1ln2













c

cb

r

rp
DbE              (2) 

 
где )]1(2/[   GD , brс   – радиус ядер b -дислокаций. Расчет энергий упругого 

взаимодействия диполей зернограничных  -дисклинаций AB и CD с диполем 
частичных b -дислокаций проводится стандартным образом, путем вычисления 
работы по зарождению дислокационного диполя в поле сдвиговых напряжений 
дисклинационного диполя (для примера см. [14, 15]). Окончательные выражения для 

энергий bE 1int  и bE 2int  имеют следующий вид: 
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где h   расстояние между тройным стыком A и точкой испускания частичной 

)( b -дислокации  из границы AB (Рис. 1с).  

Энергия дефекта упаковки E  дается очевидным выражением: 

 
.pE st                 (5) 

 
Энергия A  рассчитывается как работа, которая совершается внешним сдвиговым 

напряжением  , при перемещении частичной )( b -дислокации на расстояние p : 
 

.2cos  bpA                (6) 
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Подставляя формулы (2)-(6) в формулу (1), находим следующее выражение для 
характеристической разности энергий W : 
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                 (7) 
 

Проведем анализ зависимости разности энергий W от параметров системы. 
Расчет будем проводить на примере кубической фазы нанокристаллического карбида 
кремния SiC при повышенных температурах, при которых возможно решеточное 
скольжение. В расчетах будем использовать следующие значения параметров G =217 
GPa [16], 23.0  [16], 436.0a nm [17], 2st mJ/m2 [17] и 178.0b nm [17]. 

Значение сдвигового напряжения   положим равным 2.5GPa. Такое значение, как 
следует из оценок в работе [18], требуется для зарождения, рассматриваемых нами 
диполей зернограничных  -дисклинаций AB и CD. В качестве среднего размера 
зерна d  выберем значение 30d nm. Расстояние s  между дисклинационными 
диполями AB и CD, составляющими квадруполь, положим равным ds 3 , а плечи L  
этих диполей выберем равными 1L nm. Расстоянием h  выберем равным 2/Lh  . На 
Рис. 2 представлены зависимости уровней разности энергии W  от расстояния p  и 
угла  . Из этих зависимостей видно, что в интервале углов  9565   испускание 
дислокаций Шокли является энергетически выгодным и сопровождается постоянным 
понижением энергии с увеличением расстояния p , то есть по мере продвижения 
частичной )( b -дислокации в теле зерна. Также, отдельные расчеты (которые здесь не 
приводятся) показали, что испускание полных решеточных дислокаций является 
энергетически невыгодным в рассматриваемом нами диапазоне параметров дефектной 
структуры. 
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Рис. 2. Зависимости уровней разности энергии W  от расстояния p  и угла   на 
примере нанокристаллической керамики SiC при  30  и 1L nm. 
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4. Сравнение энергетической выгодности испускания дислокации Шокли с 
зарождением нанотрещины 
Рассмотрим процесс зарождения нанотрещины в поле напряжений диполя  -
дисклинаций, образовавшихся в результате межзеренного скольжения (Рис. 1d). 
Предполагается, что нанотрещина длиной l  зарождается на дисклинации с мощностью 
  вдоль границы зерна в области, где растягивающие напряжения, создаваемые 

дисклинационным диполем, являются максимальными (Рис. 1d). Условие 
энергетически выгодного роста трещины задается следующим неравенством [18]:  
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где   - удельная поверхностная энергия, b  - энергия границы зерна на единицу 

площади.  
Условие ce qplq )/( 2,1  позволяет найти критические длины 1el  и 2el  

нанотрещины. Зарождение и рост нанотрещины в интервале 1ell   требует 

термических флуктуаций. Ее последующий рост в интервале длин 21 ee lll   

энергетически выгоден и происходит атермическим образом. Дальнейший рост 
нанотрещины 2ell   энергетически не выгоден. Зададим нижнее значение 1el  

критической длины нанотрещины равным ale 51  , где a  - параметр решетки. С 

помощью формул (8) и уравнения ce qplq )/( 2,1  определим значения мощности   и 

плеча L  зернограничных дисклинаций, при которых критическая длина трещины равна 
ale 51  . Проведем этот расчет на примере нанокристаллической керамики SiC, 

используя следующие характеристические значения ее параметров 5,1 J/m2 [19], 

 5.0b .  
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Рис. 3. Диаграмма, определяющая области параметров ),( L , в которых испускание 
частичных дислокаций и/или зарождение нанотрещины являются энергетически 

выгодными процессами. 
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На Рис. 3 изображено пространство параметров ),( L , которое разделено на 
области, определяющие, где энергетически выгодно зарождаться нанотрещине, а где 
испускаться частичной )( b -дислокации при  30  и 1p nm. Горизонтальная 
пунктирная линия отделяет область параметров ),( L , в которой зарождение 

нанотрещины с длинной ale 51   энергетически выгодно, от области параметров ),( L , 

в которой это зарождение невыгодно. (Более точно, первая область - это область над 
пунктирной линией, а вторая область расположена под пунктирной линией.) Для 
системы с параметрами, значения которых находятся в области , энергетически 
выгодно испускаться частичным дислокациям (заштрихованная область), а зарождение 
нанотрещины энергетически невыгодно (Рис. 3). Для системы с параметрами, значения 
которых находятся в области  возможно, как зарождение нанотрещины, так и 
испускание частичных дислокаций (области, закрашенные серым цветом) (Рис. 3). 
Область , задает значения параметров ),( L , при которых энергетически выгодно 
зарождение только нанотрещины (Рис. 3). Наконец, в области IV, как зарождение 
нанотрещин, так и испускание частичных дислокаций являются энергетически 
невыгодными процессами (Рис. 3). Из зависимостей на Рис. 3 видно, что область I, где 
возможно только испускание частичных дислокаций, находится в интервале малых 
значений плеч 20  L nm дисклинационных диполей. 
 
5. Заключение 
В настоящей работе, на примере нанокристаллической керамики SiC, было показано, 
что испускание частичных дислокаций из границ зерен, содержащих зернограничные 
дислокации, энергетически выгодно в определенном диапазоне параметров системы (в 
частности, при высоких температурах, при которых в керамиках реализуется 
решеточное скольжение). Также было проведено сравнение энергетических 
характеристик испускания дислокаций Шокли и процесса зарождения нанотрещин на 
зернограничных дисклинациях. В результате анализа конкуренции между 
исследуемыми процессами наномасштабной деформации и разрушения были 
определены области параметров системы, при которых испускание частичных 
дислокаций энергетически предпочтительнее зарождения нанотрещин. В частности, 
область I значений параметров системы, при которых энергетически выгодно только 
испускание частичных дислокаций, находится в интервале малых значений плеч 

20  L nm дисклинационных диполей (Рис. 3). Таким образом, испускание частичных 
дислокаций Шокли из границ зерен может служить эффективным микромеханизмом 
релаксации упругих напряжений, создаваемых зернограничными дисклинациями при 
межзеренном скольжении. При этом испускание дислокаций Шокли из границ зерен, 
препятствует зарождению трещин и, следовательно, повышает пластические свойства 
деформируемых нанокристаллических материалов.  
 
Работа выполнена при поддержке Министерства образования и науки (контракт 
14.740.11.0353 и грант МК-5600.2011.1) и Российского фонда фундаментальных 
исследований (проект 12-01-00291-а). 
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Abstract. A theoretical model is suggested that describes competition between nanoscale 
plastic deformation and fracture processes in the situation with dislocation emission from 
grain boundaries and nanocrack generation at grain boundary disclinations in plastically 
deformed nanocrystalline materials. In the exemplary case of nanocrystalline silicon carbide 
(SiC) mechanically loaded at high temperatures, it is theoretically revealed that emission of 
Shockley dislocations from grain boundaries represents an energetically favorable process in 
certain ranges of parameters specifying defect structure. We compared the energy 
characteristics of the competing dislocation emission and nanocrack generation processes in 
stress fields of disclination dipoles. It is shown that emission of Shockley partials from grain 
boundaries in certain conditions serves as an effective channel for relaxation of the stress 
fields of disclination dipoles, in which case the emission process suppresses the nanocrack 
generation and thereby enhances ductility of nanocrystalline materials. 
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