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 Методом компьютерного моделирования динамики дискретных дислокаций проанализированы 
условия формирования границ деформационного происхождения в процессе пластической дефор-
мации поликристалла. Формирование деформационных границ связано с появлением мезодефек-
тов ротационного типа — стыковых дисклинаций на межзеренных границах и в стыках зерен. Накоп-
ление этих дефектов обусловлено различием собственных пластических деформаций смежных зе-
рен, а также неоднородностью деформации в объеме отдельных зерен. Методом компьютерного 
моделирования показано, что возрастание мощности мезодефектов и упругих полей активирует про-
цессы аккомодационной деформации, результатом которых становится формирование вторичных 
дислокационных структур в виде оборванных дислокационных границ. Результаты моделирования 
показывают, что мощность стыковой дисклинации монотонно возрастает в процессе пластической 
деформации и при достижении величины истинной деформации 𝜀𝜀 ≈ 0,2 имеет тенденцию к выходу 
на постоянное значение, зависящее от величины внешнего напряжения. Мощность стыковой дис-
клинации оказывается тем больше, чем больше величина внешнего напряжения. Выход на насыще-
ние объясняется перераспределением и выравниванием потоков решеточных дислокаций, попада-
ющих на межзеренные границы трикристалла из объема сопрягающихся зерен, что приводит к вы-
равниванию скоростей деформации между соседними зернами. Исследовано влияние ориентации 
оси растяжения на закономерности формирования и морфологию оборванной дислокационной гра-
ницы. Показано, что формирующаяся деформационная граница демонстрируют тенденцию к зале-
ганию вдоль направления оси растяжения, что соответствует экспериментальным данным. Получен-
ные результаты имеют важное значение для развития физической теории фрагментации, лежащей 
в основе технологий получения мелкозернистых и субмикрокристаллических материалов с исполь-
зованием различных схем интенсивной пластической деформации. 
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The conditions of formation of strain induced boundaries during plastic deformation of a poly-
crystal are analyzed using the method of discrete dislocations dynamics simulation. Formation of 
deformation boundaries is due to the appearance of rotational mesodefects — junction disclinations 
at intergranular boundaries and at grain junctions. Accumulation of these defects is caused by the 
difference in plastic strains of adjacent grains, as well as by the inhomogeneity of deformation in the 
volume of individual grains. The method of computer simulation shows that an increase in the strength 
of mesodefects and elastic fields activates the processes of accommodative deformation, which result 
in the formation of secondary dislocation structures in the form of broken dislocation boundaries. The 
simulation results show that the strength of the junction disclination monotonically increases during 
plastic deformation and, upon reaching the value of true deformation 𝜀𝜀 ≈ 0.2, tends to reach a constant 
value depending on the magnitude of external stress. The strength of the junction disclination is the 
greater, the greater the value of the external stress. The saturation is explained by the redistribution 
and alignment of the flows of lattice dislocations incoming in the intergranular boundaries of the tricrys-
tal from the volume of conjugated grains, which leads to the equalization of the strain rates between 
neighboring grains. The effect of the orientation of the extension axis on the patterns of formation and 
morphology of the broken dislocation boundary is studied. It is shown that the forming strain induced 
boundary exhibits a tendency to lie along the direction of the extension axis, which corresponds to 
the experimental data. The obtained results are of great importance for the development of the phys-
ical theory of fragmentation, which underlies the technologies for obtaining fine-grained and submi-
crocrystalline materials using various schemes of severe plastic deformation. 
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strain-induced boundaries, fragmenta-
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Введение 

В процессе интенсивной пластической деформа-
ции происходит измельчение исходной зеренной струк-
туры поликристаллов (фрагментация). Физическая при-
рода этого процесса связана с появлением мезодефектов 
ротационного типа (стыковых дисклинаций [1–3]), кото-
рые накапливаются на границах и в стыках зерен либо 
из-за различия пластических деформаций смежных зе-
рен, либо за счет неоднородности пластической дефор-
мации в теле зерен. Мощность и упругие поля этих мезо-
дефектов возрастают по мере деформации, в результате 
чего в их окрестности активируются процессы аккомода-
ционной пластической деформации, которые приводят к 
формированию вторичных дислокационных структур в 
виде оборванных дислокационных границ, распростра-
няющихся от стыков и изломов исходных большеугло-
вых границ в тело зерен [4]. Формирование таких границ 
приводит к появлению в приграничных областях зерен 
поликристалла взаимно разориентированных областей 
(фрагментов). Многочисленные экспериментальные 
данные, полученные с помощью методов дифракцион-
ной просвечивающей электронной микроскопии показы-
вают, что оборванные дислокационные границы дефор-
мационного происхождения имеют ряд общих призна-
ков, а именно, все они представляют собой границы с 
преобладающей составляющей наклона, зарождаются на 
стыках, изломах и ступеньках исходных большеугловых 
границ зёрен и имеют тенденцию к залеганию вдоль 
направления оси растяжения. Полученные в эксперимен-
тальных исследованиях [5–8] данные показывают, что 

интенсивность фрагментации в различных зернах поли-
кристалла существенным образом зависит от их ориен-
тации по отношению к оси нагружения и, следовательно, 
от конкретного набора действующих систем скольжения 
дислокаций. Формирование деформационных границ 
наиболее интенсивно в тех зернах, в которых пластиче-
ское течение осуществляется по нескольким системам 
скольжения [8]. Явление фрагментации лежит в основе 
технологий получения мелкозернистых и субмикрокри-
сталлических материалов с применением различных 
схем обработки материалов, таких как равноканальное 
угловое прессование, кручение под высоким давлением, 
всесторонняя ковка т.д. [9–13]. Разработка моделей за-
рождения и эволюции границ деформационного проис-
хождения является важным этапом построения адекват-
ной физической теории фрагментации, необходимой для 
целенаправленного формирования требуемых структур-
ных состояний и свойств мелкозернистых материалов с 
использованием методов, основанных на применении 
больших пластических деформаций. В настоящее время 
имеется ряд теоретических работ, посвященных описа-
нию формирования границ деформационного происхож-
дения в полях простейших конфигураций мезодефектов 
ротационного типа (индивидуальных дисклинаций, ди-
полей дисклинаций) и комбинированных ротационно-
сдвиговых мезодефектов при различных условиях нагру-
жения [14–16]. В ходе этих исследований было прове-
дено моделирование процесса отщепления оборванной 
дислокационной стенки (частичной дисклинации) от ис-
ходной дисклинации, как в континуальном, так и в дис-
кретном приближении [17]. Однако в этих работах 
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рассматривались мезодефекты заданной мощности, то-
гда как в процессе активной и аккомодационной пласти-
ческой деформации их мощность и конфигурация в об-
щем случае изменяются. В связи с этим рассматриваемая 
задача должна решаться в самосогласованной поста-
новке. В настоящей работе методом компьютерного мо-
делирования динамики дискретных дислокаций в само-
согласованной постановке проанализированы условия 
формирования границ деформационного происхождения 
в процессе одновременного протекания активной и акко-
модационной пластической деформации модельного по-
ликристалла.  

 
Описание модели 

 
В концептуальном плане рассматриваемая задача 

заключается в описании процессов формирования в объ-
еме зерна оборванной дислокационной границы в упру-
гом поле клиновой дисклинации, расположенной на гра-
нице или в стыке зерен. Корректное описание этого про-
цесса требует самосогласованного рассмотрения 
движения решеточных дислокаций, осуществляющих 
аккомодационное пластическое течение материала. Ма-
тематическая постановка проблемы сводится к анализу 
уравнений движения дискретных дислокаций под дей-
ствием суммарного поля напряжений от эволюциониру-
ющей в процессе деформации дислокационно-дисклина-
ционной системы и поля внешних напряжений. При этом 
надо учесть, что неоднородность пластических деформа-
ций смежных зерен приводит к тому, что в процессе де-
формирования в зависимости от геометрии межзеренных 
границ и ориентации активных плоскостей скольжения 
на границах и в стыках зерен могут образовываться раз-
личные типы и конфигурации мезодефектов [18; 19]. 
Накопление нормальных компонент векторов Бюргерса 
дислокаций на границе зерна при её взаимодействии с 
потоками решёточных дислокаций из объёма зёрен при-
водит к возникновению на j-й границе дополнительной 
разориентировки Δ jΘ  (рис. 1). 

Ее величина зависит от ориентации вектора нор-
мали jN  к плоскости границы зерна и скачка пластиче-

ской деформации на границе pl j
  ε  

 Δ j j pl jj
    N NΘ ε .  (1)  

 
 а b c 
Рис.1. Схематическое представление формирования стыко-
вой дисклинации и оборванной границы деформационного 

происхождения  
Fig.1. Schematic plot of the formation of a junction disclination 

and a broken boundary of deformation origin 

Рассогласование дополнительных пластических 
разворотов Δ jΘ  на ориентированных различным обра-
зом границах приводит к появлению в тройных стыках 
зерен линейных мезодефектов ротационного типа – сты-
ковых дисклинаций деформационного происхождения 
(рис. 1, b) с мощностью dΩ : 
 Δ .d j

j
Ω Θ   (2) 

Тангенциальные компоненты векторов Бюргерса, 
попавших на границу зерна решеточных дислокаций, 
формируют планарные мезодефекты сдвигового типа с 
мощностью τw [18].  

В работах [14,20] было показано, что под дей-
ствием упругих полей стыковых дисклинаций в объ-
еме зерен нарушается ламинарное течение дислокаций 
и возникают области, характеризующиеся повышен-
ной плотностью дислокационного заряда, которые 
впоследствии трансформируются в исходящие из сты-
ков в тело зерен оборванные дислокационные гра-
ницы. Этот процесс можно в первом приближении 
представить как отщепление частичной дисклинации 
от исходной дисклинации (рис. 2, с), приводящее к 
уменьшению упругой энергии системы [21].  

В настоящей работе компьютерное моделирова-
ние кинетики накопления стыковой дисклинации и 
процесса формирования оборванной дислокационной 
границы деформационного происхождения в трикри-
сталле проводилось самосогласованным образом в 2D-
приближении. Пластическая деформация в зернах 1–3 
осуществлялась путем движения решеточных дисло-
каций под действием внешнего напряжения с осью 
растяжения, ориентированной под углом ψ к оси ОХ 
(рис. 2). 

Уравнение движения i -й дислокации в s-й системе 
скольжения в квазивязком приближении записывалось в 
виде [22; 23]: 
    Σv M si

g g s  n bσ ,   (3) 

      Σv M si
c c s s    t b nσ ,  (4) 

 
Рис. 2. Схематическое представление геометрии решеточного 

скольжения в модельном трикристалле 
Fig. 2. Schematic representation of lattice slip geometry 

in a model tricrystal 
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где gv  и cv  скорости консервативного и неконсервативного 
движения дислокаций, соответственно, Σ intext σ σ σ  – 
суммарное поле внешних напряжений extσ  и внутренних 
напряжений int Δ w disl  σ σ σ σ  от дисклинации, планар-
ного мезодефекта и ансамбля дислокаций, Mg – подвиж-
ность дислокаций в плоскости скольжения, Mc – подвиж-
ность дислокаций при переползании, t  – единичный век-
тор касательной к линии дислокации.  

Зарождение дислокаций в заданных плоскостях сколь-
жения осуществлялась путем зарождения пар дислокаций 
противоположного знака, расположенных на расстоянии 
x σc cDb  друг от друга (здесь b – вектор Бюргерса, σс – по-

роговое напряжение срабатывания источника, 
 

,
2π 1 ν

GD 


G – модуль сдвига, ν – коэффициент Пуассона). Координаты 
дислокационной пары задавались случайным образом по за-
кону равномерного распределения. Данный способ генерации 
соответствует ситуации, когда источниками дислокаций явля-
ются сегменты сетки дислокаций, либо дислокационные сег-
менты, возникающие по механизму двойного поперечного 
скольжения винтовых дислокаций [24]. Расширяясь под воз-
действием полей напряжений они порождают дислокацион-
ные петли, возникновение которых можно рассматривать как 
стохастический процесс, однородно охватывающий объем де-
формируемого кристалла. Процесс аннигиляции движущихся 
навстречу друг другу дислокаций противоположного знака ха-
рактеризовался сечением захвата 2π 4a aS x , где 4.a cx x  
Сток дислокаций осуществлялся на внешних поверхностях 
расчетной области.  

Процесс моделирования осуществлялся следую-
щим образом. В каждый момент времени определялась 
средняя линейная плотность вектора Бюргерса попав-
ших на j-ю границу решеточных дислокаций из действу-
ющих систем скольжения. После этого рассчитывались 
скачки тензоров пластической дисторсии   ,m nGr Gr

j
β и де-

формации   ,m nGr Gr

j
ε на j-й границе, разделяющей зёрна 

mGr  и nGr

     , 1 ρ ρm n m nGr Gr Gr Gr
k k k k k kj j j

k kb
 

       n b n bβ , (5) 

    ,, ,1
2

m nm n m n Gr GrGr Gr Gr Gr T
j j j

    ε β β .  (6) 

Здесь ρkj – линейная плотность вектора Бюргерса дисло-
каций k-й системы скольжения  на j-й границе, kjn – нор-
маль к плоскости скольжения дислокации. Мощности 
стыковой дисклинации dΩ и планарного мезодефекта 

τw  рассчитывались с использованием выражений, полу-
ченных в [25]: 

    2 2ε 2 εd xy y x xx x y jj
N N N N     kΩ ;  (7) 

     2 2
τ, ε 2 εj xx y x xy x y jj

N N N N     w N k ,  (8) 

где  x j
N и  y j

N – компоненты единичного вектора

нормали к j-й границе зерна,  ε xx j  и ε xy j
    – компо-

ненты тензора скачка пластической деформации на j-й 
границе, k  – единичный вектор направленный вдоль оси 
Z (на рис. 1 ось Z направлена перпендикулярно плос-

кости рисунка). Производился расчет сил, действующих 
на каждую дислокацию со стороны внешнего напряже-
ния, напряжения от мезодефектов и остальных дислока-
ций, после чего дислокации перемещались в соответ-
ствии с уравнениями движения (3) и (4). Величина де-
формации трикристалла в каждый момент времени  ε t
рассчитывалась путем интегрирования по времени ско-
рости деформации  ε , усредненной по заданному 
объему расчетной области. Для вычисления  ε  в мо-
мент времени t использовалось выражение Орована  

 ρ
kk

v       n b b nε ,  (9) 

где величины средней плотности и средней скорости 
дислокаций k-й системы скольжения рассчитывались по 

формулам ρ k kn m
S


 и 
1 1

1 n m

i i
i ik k k

v
n m

 

 

 
     
 v v , 

где: n и m число положительных и отрицательных дис-
локаций, соответственно; i

v  и  i
v  – мгновенная ско-

рость i - й положительной (отрицательной) дислокации, 
S – площадь расчетной области. 

Результаты моделирования 

Расчеты проводились при следующих значениях 
параметров: σc = 2,5·10-3 G, b ~ 3·10-10 м, Mg = 105/D, Mc/ Mg 
= 10-3. Расчетная область кристалла выбиралась в виде 
прямоугольника с размерами 10×20 μm. В исходном со-
стоянии пробный трикристалл не содержал дислокаций. В 
каждый момент времени осуществлялась генерация пар 
дислокаций противоположного знака в плоскостях сколь-
жения, причем для простоты предполагалось, что в зерне 
Gr1 пластическое течение осуществляется по двум, а в 
зернах Gr2 и Gr3 по одной системе скольжения. Ориента-
ции плоскостей скольжения в модельном зерне Gr1 зада-
валась углами 30° и –30° относительно оси OX и 45° и –45° 
в зернах Gr2 и Gr3 соответственно. Первоначально ось 
растяжения была ориентирована параллельно оси OY.  

На рис. 3 представлена зависимость мощности сты-
ковой дисклинации от величины деформации в трикри-
сталле при различных значениях внешнего напряжения. 

Рис. 3. Зависимость мощности стыковой дисклинации от вели-
чины деформации в трикристалле при различных значениях 

внешнего напряжения 
Fig. 3. Dependence of the junction disclination strength on the 
strain value in a tricrystal at different values of external stress 
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Результаты моделирования показывают, что мощ-
ность стыковой дисклинации монотонно возрастает в 
процессе пластической деформации и при достижении 
величины истинной деформации 𝜀𝜀 ≈ 0,2 имеет тенден-
цию к выходу на постоянное значение, зависящее от ве-
личины внешнего напряжения. Мощность стыковой дис-
клинации dΩ оказывается тем больше, чем больше вели-
чина внешнего напряжения. Следовательно, высокие 
деформирующие напряжения должны способствовать 
развитию процесса фрагментации. Выход на насыщение 
мощности стыковой дисклинации можно объяснить тем, 
что в процессе пластической деформации и увеличения 
мощности мезодефектов происходит перераспределение 
и выравнивание потоков решеточных дислокаций, попа-
дающих на межзеренные границы трикристалла из объ-
ема сопрягающихся зерен. Вследствие этого выравнива-
ются скорости деформации в прилегающих к j-й границе 
объемах зерен, разность величин пластической деформа-
ции в этих объемах стремится к постоянной величине, а 
следовательно, на постоянное значение выходит и мощ-
ность мезодефектов, накапливающихся на j-й границе.  

Увеличение мощности стыковой дисклинации 
приводит к перераспределению потоков решеточных 
дислокаций в зерне Gr1, а выход на насыщение мощно-
сти дисклинации совпадает с завершением процесса 
формирования оборванной дислокационной границы 
(см. рис.1, а). Следует отметить, что формирующаяся 
дислокационная структура границы не статична, а посто-
янно изменяется в процессе формирования. По мере де-
формации в нее попадают новые дислокации из объема 
зерна, происходят процессы аннигиляции дислокаций 
разного знака, часть дислокаций покидает границу, од-
нако остается неизменной средняя плотность дислока-
ций в границе и ее средняя разориентировка Δ 2,dΩ Ω  
Плотность дислокаций в формирующейся границе и, со-
ответственно, ее локальная разориентировка уменьша-
ется вдоль оборванной дислокационной границы с рас-
стоянием от дисклинации, что соответствует экспери-
ментальным данным [26–28]. 

На рис. 4 представлены дислокационные струк-
туры, формирующиеся в зерне Gr1 для трех случаев ори-
ентации оси растяжения а – параллельно оси OY, b и c 
под углами ψ = 75° и ψ = –60° к оси ОХ соответственно. 

Видно, что во всех перечисленных случаях дефор-
мационные границы, зарождающиеся вблизи тройного 
стыка, стыках, имеют тенденцию к залеганию вдоль 
направления оси растяжения, что хорошо согласуется с 
экспериментальными данными [4; 23–25].  
 
Заключение 
 
• Методом компьютерного моделирования динамики диск-

ретных дислокаций исследованы условия формирования 
дислокационных границ деформационного происхождения. 

• Показано, что оборванные дислокационные границы 
формируются в упругих полях стыковых дисклинаций.  

• Показано, что мощность стыковой дисклинации в про-
цессе пластической деформации выходит на постоян-
ное значение, величина которого зависит от внешнего 
напряжения.  

• Установлено, что границы деформационного проис-
хождения располагаются вдоль направления внешней 
нагрузки. 

 
a 

 
b 

 
c 

Рис. 4. Дислокационная граница, формирующаяся 
в при различной ориентации оси растяжения  

Fig. 4. Dislocation boundary formed at different orientations 
of the tension axis 
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