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D.V. Bachurin1,2, R.T. Murzaev1,†, J.A. Baimova3, A.A. Samigullina1, K.A. Krylova1

†mur611@mail.ru
1Institute for Metals Superplasticity Problems RAS, Khalturin St. 39, 450001, Ufa, Russia

2Institute for Applied Materials, Karlsruhe Institute of Technology, Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344,  
Eggenstein-Leopoldshafen, Germany

3M.N. Miheev Institute of Metal Physics of Ural Branch of RAS, Kovalyevskoy St. 18, 620990, Ekaterinburg, Russia

This paper presents a numerical simulation of behavior of disordered dislocation systems under ultrasound influence in a 
model grain of two-dimensional polycrystal containing non-equilibrium grain boundaries. Non-equilibrium state is modeled 
via the stress field of wedge junction disclination quadrupole, which is a characteristic element of non-equilibrium structure 
of ultra-fine grained materials obtained by severe plastic deformation methods. It is assumed that the length of a standing 
sound wave is much larger than oscillation amplitude of the dislocations, and the stress amplitude is below the dynamic yield 
stress. Dislocation positions and the sign of their Burgers vector in the initial configuration are set randomly. All dislocations 
belong to the same slip system, but locate on different (parallel) glide planes. Qualitatively different behavior of the dislocation 
structures in contrast to the infinite crystal was found. Namely, no dislocation walls with alternating sign of the Burgers vector 
was found. Instead of this, if the number of dislocations is small, practically all dislocations move from the grain into the 
boundaries. Formation of a substructure consisting of dislocation walls, dipoles and multipoles occurs at higher dislocation 
densities. More pronounced “cleaning” of the grain from the dislocations takes place at increased amplitudes of ultrasonic 
influence. For quantitative assessment of relaxation of dislocation system, the trace of the internal stress tensor is calculated. 
The presence of two (fast and slow) relaxation stages was revealed. It is shown that the level of internal stresses, associated with 
the restructuring of disordered dislocation structure, can be reduced up to 20 %.
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В работе проводится численное моделирование поведения неупорядоченных дислокационных систем под воздей-
ствием ультразвука в  зерне модельного двумерного поликристалла, содержащего неравновесные границы зерен. 
Неравновесносное состояние границ моделируется при помощи поля напряжений квадруполя клиновых стыковых 
дисклинаций, который является характерным элементом неравновесной структуры ультрамелкозернистых мате-
риалов, полученных при помощи методов интенсивной пластической деформации. Полагается, что длина стоячей 
звуковой волны намного превосходит амплитуды колебаний дислокаций, а амплитуда напряжений ниже динамиче-
ского предела текучести. Положения дислокаций и знаки их вектора Бюргерса в исходной конфигурации задаются 
случайным образом. Все дислокации принадлежат к одной системе скольжения, но находятся на разных (параллель-
ных) плоскостях скольжения. Обнаружено качественно иное поведение дислокационных структур в отличие от слу-
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чая бесконечного кристалла. А именно, образования дислокационных стенок, чередующихся по знаку вектора Бюр-
герса, не происходит. Вместо этого, если число дислокаций системы невелико, то практически все они из тела зерна 
перемещаются в границы зерен, в то время как при более высоких плотностях образуется субструктура, состоящая 
из дислокационных стенок, диполей и мультиполей. При увеличении амплитуды ультразвукового воздействия про-
исходит более тщательная «очистка» зерна от дислокаций. Для количественной оценки релаксации дислокационной 
системы рассчитывается сумма диагональных компонент тензора внутренних напряжений. Выявлено наличие двух 
(быстрой и медленной) стадий релаксации. Показывается, что уровень внутренних напряжений, связанный с пере-
стройкой неупорядоченной дислокационной структуры, может уменьшаться до 20 %.
Ключевые слова: неупорядоченные дислокационные системы, динамика дислокаций, дисклинационный квадруполь, ультра-
звук, ультразвуковая обработка.

1. Введение

Ультразвуковая обработка может вызывать существен-
ные изменения как  микроструктуры материалов, так 
и значительно влиять на поведение дефектов в кристал-
лической решетке, что, в свою очередь, выражается в из-
менении свойств поликристалла [1 – 3]. Использование 
высоких амплитуд ультразвукового воздействия приво-
дит к интенсивной генерации дислокаций и формирова-
нию ячеистой структуры [3,4], упрочнению [2], а также 
к зарождению трещин и последующему разрушению [5]. 
В то время как при умеренных амплитудах, ниже дина-
мического предела текучести, наблюдается релаксация 
внутренних напряжений, связанная с  перераспределе-
нием дислокаций и формированием более равновесной 
структуры [6].

Сочетание предварительной пластической дефор-
мации с  ультразвукой обработкой позволяет повысить 
термическую стабильность микроструктуры ультрамел-
козернистых материалов, а также увеличить характери-
стики пластичности и предела прочности [7,8]. Однако, 
для полного понимания процессов релаксации дислока-
ционной структуры необходимо обратиться за помощью 
к компьютерному моделированию, являющемуся наибо-
лее удобным способом изучения динамики дислокаций.

До настоящего времени моделирование воздействия 
ультразвука на неупорядоченные ансамбли скользящих 
дислокаций проводилось в основном в бесконечном мо-
нокристалле [9 – 12], исключая влияние границ зерен, 
которые в  неравновесном состоянии могут создавать 
дальнодействующие поля напряжений. Выяснение меха-
низмов релаксации и дислокационных перестроек в по-
ликристаллах с  дефектной структурой исключительно 
важно для понимания процесса воздействия ультразву-
ка на структуру объемных наноматериалов.

Целью настоящей работы является численное мо-
делирование поведения неупорядоченных дислокаци-
онных систем под  действием ультразвуковой стоячей 
волны. Исследование проводится при помощи дискрет-
но-дислокационного подхода в  отдельно взятом зерне 
поликристалла с учетом неравновесного состояния гра-
ниц зерен.

2. Модель

Пусть на  некоторую систему, состоящую из  n краевых 
дислокаций, действует внешнее знакопеременное поле 
напряжений τ(t). При этом будем полагать, что τ(t) од-

нородно в  пределах области движения дислокаций, 
то есть, длина стоячей звуковой волны намного превос-
ходит возможные амплитуды движения дислокаций; 
амплитуда знакопеременных напряжений ниже дина-
мического предела текучести, и поэтому никакой гене-
рации дислокаций не  происходит; скорость скольже-
ния дислокаций мала по сравнению со скоростью звука 
в среде. Пренебрежем влиянием кристаллографической 
ориентации образца на динамику дислокаций, а также 
влиянием разного рода примесных атомов и других де-
фектов. Будем рассматривать только скольжение дисло-
каций, полностью пренебрегая переползанием.

Пусть модельный двумерный поликристалл состо-
ит из  зерен квадратной формы. Рассмотрим одно зер-
но этого поликристалла. Пусть границы этого зерна 
содержат мезодефект, поле напряжений которого опи-
сывается с  помощью квадруполя клиновых стыковых 
дисклинаций. Такой мезодефект может образоваться 
при пластической деформации поликристалла [13] и яв-
ляется характерным элементом неравновесной струк-
туры ультрамелкозернистых материалов, полученных 
методами интенсивной пластической деформацией [14].

Обозначим через xi смещения i-ой дислокации из по-
ложения равновесия, а через τij — сдвиговое напряжение, 
создаваемое i-ой краевой дислокацией в месте располо-
жения j-ой. Тогда система уравнений движения для  i-й 
дислокации системы может быть записана в виде:

1
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Выражение, стоящее в скобках, представляет собой сум-
марное сдвиговое напряжение в плоскости скольжения 
дислокации в  направлении вектора Бюргерса: первое 
слагаемое связано с  внешним ультразвуковым воздей-
ствием [15]; второе — суммарное сдвиговое напряжение, 
действующее на i-ю дислокацию со стороны всех осталь-
ных дислокаций системы [16]; третье  — сдвиговые на-
пряжения, вызванные наличием дисклинационного 
квадруполя [17]. Здесь B — коэффициент подвижности 
дислокаций; m  — показатель, который при  небольших 
сдвиговых напряжениях равен нескольким единицам; 
Si  =  ±1 в  зависимости от  знака вектора Бюргерса дис-
локации; n — общее число дислокаций; τ(t) — внешнее 
напряжение, вызванное действием ультразвука, которое 
изменяется по  синусоидальному закону τ(t)  =  τ0   sin ωt , 
где τ0 и ω — амплитуда и частота соответственно. Сдвиг 
по фазе положен равным нулю, что соответствует усло-
вию существования стоячей волны. Более подробное 
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описание вывода выражения (1) приведено в наших пре-
дыдущих публикациях [18,19].

Уравнения системы (1) решались численно с  помо-
щью метода Рунге-Кутта четвертого порядка. Показа-
тель степени напряжения был выбран равным m = 3. 
Следует отметить, что  величина m определяет степень 
нелинейности выражения (1) и  влияет только на  ско-
рость движения дислокаций под  действием ультра-
звука, но  не  на  их  взаимные перестройки, и  поэтому 
в  настоящей работе ее выбор диктовался лишь сооб-
ражениями удобства расчетов. Шаг интегрирования: 
dt  =  2π  ·  0.0001 / ω. Считалось, что  в  начальный момент 
времени все дислокации имеют нулевые значения ско-
рости. Для расчета использовались следующие значения 
параметров: B = 10–5 Па·с; b = 2.482 Å; μ = 82 ГПа; ν = 0.29; 
мощность дисклинаций Ω = 1 – 2°; τ0 < E / 2, где E модуль 
Юнга.

Исходное распределение дислокаций и знаки их век-
тора Бюргерса задаются случайным образом. Все дисло-
кации в  исходной конфигурации принадлежат к  одной 
системе скольжения, но  находятся на  разных (парал-
лельных) плоскостях скольжения, поэтому аннигиля-
ция двух дислокаций с  противоположными векторами 
Бюргерса в рамках данной модели исключена. Границы 
зерен считаются «непроницаемыми» для  дислокаций 
(случай большеугловых границ). Если предположить, 
что  характерное расстояние между дислокациями со-
ставляет величину порядка 10b, а  плечо квадруполя L 
около 600 междислокационных расстояний, то  размер 
моделируемого зерна равен 150 нм. Тогда 50 дислока-
ций в расчетной ячейке приблизительно соответствуют 
дислокационной плотности 2.2 × 1013 м–2, а 500 дислока-
ций — дислокационной плотности 2.2 × 1014 м–2. В работе 
рассматривались дислокационные системы, содержащие 
от 50 до 500 краевых дислокаций.

Для  оценки степени релаксации дислокационной 
системы рассчитывалось среднеквадратичное значение 
суммы диагональных компонент (шпур) тензора вну-
тренних напряжений в зерне путем усреднения по узлам 
сетки, составленной из 100 × 100 точек. Если точки сетки 
находились ближе чем 0.1b от ядра дислокации или дис-
клинации, то они в расчет не принимались.

3. Результаты

При  ультразвуковом воздействии происходит значи-
тельная перестройка дислокационной структуры. Слу-
чайно распределенные дислокации двигаются по  на-
правлению к  границам зерен как  показано на  рис. 1a 
и 1b. При движении они могут объединяться в триполи, 
изученные ранее в работах [18,19], а также в более слож-
ные мультипольные конфигурации. После ультразвуко-
вого воздействия в течение порядка 500-1000Т, где Т — 
период колебаний, большинство дислокаций успевают 
достигнуть границ зерен (см. рис. 1b). Если мощность 
дисклинаций в квадруполе, то есть степень неравновес-
ности границ зерен, мала, и амплитуды внешнего ультра-
звукового воздействия невелики, то в границы стекают 
только дислокации, находящиеся в  их  непосредствен-
ной близости. Остальные дислокации, расположенные 

ближе к центру зерна, объединяясь в диполи или более 
сложные кластеры, остаются практически неподвижны-
ми (см. рис. 1b). Как показали исследования, такие дис-
локационные кластеры стабильны и после прекращения 
внешнего воздействия не распадаются. При повышении 
амплитуды ультразвукового воздействия вышеуказан-
ных кластеров в центре зерна не образуется, и практи-
чески все дислокации оказываются в  границах зерен, 
то есть имеет место более тщательная «очистка» зерна 
(см. рис. 1c). Отметим, что в обоих описанных случаях 
в зернах могут оставаться дислокационные диполи, ко-
торые, как было показано ранее в работах [18,19], явля-
ются неподвижными при ультразвуковом воздействии. 
Как видно на рис. 1b и 1c, из‑за сил упругого отталки-
вания не все решеточные дислокации могут встроиться 
в дислокационные стенки на границе зерна, что приво-
дит к образованию дислокационных скоплений.

На рис. 2 представлена зависимость относительного 
среднеквадратичного шпура тензора напряжений в каж-
дом периоде колебаний от времени. Видно, что системы 
с меньшим числом дислокаций релаксируют значитель-
но сильнее, в отличие от систем с большей дислокацион-
ной плотностью: около 22 % для n = 50, и 4 % для n = 500. 
Такое поведение систем с n > 200 связано в первую оче-
редь с образованием субструктуры, состоящей из непо-
движных дислокационных стенок, диполей и мультипо-
лей (см. рис. 1d). Отметим, что здесь для каждого n мы 
рассмотрели только одну из  многочисленных возмож-
ных конфигураций. В  общем случае изменение шпура 
для различных систем с одним и тем же числом дислока-
ций различно. Проведем приблизительные оценки зави-
симости среднего относительного изменения среднеква-
дратичного шпура тензора напряжений от  начального 
числа дислокаций системы (плотности). Для каждого n 
рассматривалось 5 различных исходных конфигураций. 
Как видно из рис. 3, степень релаксации системы обрат-
но пропорциональна числу дислокаций в ней: шпур па-
дает в среднем на 20 % для n = 50 и на 4 % для n = 500. 
Отметим, что разброс значений шпура имеет тенденцию 
уменьшаться с увеличением дислокационной плотности.

4. Обсуждение результатов

Ультразвуковая обработка значительно ускоряет про-
цесс перестройки дислокаций. Отдельно проведенное 
исследование одной и той же дислокационной структу-
ры без  ультразвука и  с  ним показало, что  после 15000 
периодов колебаний структуры значительно отлича-
ются друг от  друга. Это связано с  тем, что  действие 
периодического поля напряжений позволяет вывести 
из положения равновесия некоторые квазиустойчивые 
дислокационные кластеры, чего не происходит под дей-
ствием суммарного поля напряжений дислокаций си-
стемы и дисклинационного квадруполя.

Ультразвуковая релаксация неупорядоченных дис-
локационных систем в  конечных зернах, содержащих 
неравновесные границы, существенно отличается от ре-
лаксации этих систем в бесконечных кристаллах. А имен-
но, наблюдаемое в работе [11] образование одноименных 
дислокационных стенок, чередующихся по  знаку век-
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тора Бюргерса составляющих их  дислокаций, не  имеет 
места. Вместо этого дислокации из тела зерна стремятся 
стечь в границы зерен. Таким образом, обобщая эти два 
подхода, можно заключить, что  в  достаточно больших 
зернах и  вдали от  границ будет наблюдаться картина, 
описанная авторами [11], а в малых зернах и в непосред-
ственной близости от  границ дислокации будут погло-
щаться границами зерен.

Анализируя кривые релаксации дислокационной 
структуры, изображенной на рис. 2, можно выделить две 
стадии процесса. Первая (быстрая), соответствующая 
движению основной массы дислокаций в сторону границ 
зерен, при которой значение среднеквадратичного шпу-
ра тензора напряжений уменьшается приблизительно 
по линейному закону. Вторая, начинающаяся когда боль-
шинство дислокаций уже встроились в  границы зерен, 
а оставшиеся одиночные дислокации или более сложные 
мультипольные конфигурации продолжают медленно 
дрейфовать к границам. Причем как видно из рис. 2, ме-
жду этими двумя стадиями существует плавный переход 
и четко разделить их довольно сложно.

Существование характерного времени, при котором 
число дислокаций, встроившихся в  стенки, не  изме-
няется, было отмечено в  работе [11] при  исследовании 
самоорганизации дислокаций бесконечного кристалла 
в  ультразвуковом поле. Это время насыщения состав-
ляет около 70 периодов колебаний, за  которое поряд-
ка 70 – 80 % от  общего числа дислокаций всей системы 
встраивается в стенки. Полученная авторами [11] оцен-
ка хорошо соответствует описанной выше первой 
(быстрой) стадии релаксации. Таким образом, дисло-
кационная система в  конечном зерне, содержащем не-
равновесные границы, релаксирует в  две стадии точно 
также как  и  в  бесконечном кристалле, несмотря на  то, 
что  распределения дислокаций при  этом значительно 
отличаются.

Полученные выше оценки релаксации среднеквадра-
тичного шпура тензора напряжений от 4 % до 20 % мож-
но сравнить с экспериментально измеренными в работе 
[8] значениями среднеквадратичной упругой деформа-
ции, уменьшение которой происходит из‑за  возврата 
общей дефектной структуры деформированного поли-

Рис. 1. Положения дислокаций в модельном зерне, содержащем неравновесные границы зерен: (a) исходное неупорядоченное 
распределение дислокаций (n = 120); (b) после ультразвукового воздействия при умеренной амплитуде; (c) та же структура после 
ультразвукового воздействия высокой амплитуды; (d) субструктура, образующаяся из неподвижных дислокационных стенок, 
диполей и мультиполей (n = 400) после ультразвуковой обработки. Черные треугольники обозначают положительную стыковую 
дисклинацию, а белые – отрицательную. Пунктирной линией показано квадратное зерно в модельном двумерном поликристалле. 
Неподвижные дислокационные диполи и более сложные мультипольные конфигурации на (b) выделены кружками.
Fig. 1. Dislocation positions in the model grain containing non-equilibrium grain boundaries: (a) initial disordered distribution of 
dislocations (n = 120); (b) after ultrasound treatment at a moderate amplitude; (c) the same structure after ultrasound treatment at a high 
amplitude; (d) the substructure formed by stationary dislocation walls, dipoles and multipoles (n = 400). Black triangles indicate positive 
wedge disclination, white – negative wedge disclination. The dotted line shows the square grain in a model two-dimensional polycrystal. 
Stationary dislocation dipoles and more complex multipole configurations in (b) are marked with circles.
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кристалла, состоящей из  системы стыковых дисклина-
ций и решеточных дислокаций. Обрабатывая ультразву-
ком (в широком интервале амплитуд) наноструктурный 
никель, полученный методом кручения под квазигидро-
статическим давлением, авторы [8] обнаружили сниже-
ние значений среднеквадратичной упругой деформации 
в интервале 10 – 47 %, а в случае ультрамелкозернистого 
никеля, полученного методом равноканального углового 
прессования, в интервале 10 – 16 %. Таким образом, име-

ется хорошее согласие с экспериментальными данными, 
даже несмотря на  простоту модели, в  которой рассма-
тривались только прямолинейные дислокации, лежащие 
в  одной плоскости скольжения, а  зерно не  содержало 
никаких точечных и  линейных дефектов, которые мог-
ли  бы оказывать тормозящее действие на  скользящие 
решеточные дислокации.

5. Заключение

В  рамках дискретно-дислокационного подхода было 
показано, что  стоячие звуковые волны значительно 
(приблизительно в 10 раз) ускоряют перераспределение 
решеточных дислокаций в поле неравновесных границ 
зерен. Бóльшая часть дислокаций стекает в  границы 
зерен и  выстраивается в  стенку, остальные образуют 
в  теле зерна устойчивые неподвижные конфигурации. 
Обнаруженные две стадии релаксации позволяют сде-
лать предположение о том, что экспериментальное воз-
действие ультразвуком можно значительно сократить, 
что практически не должно сказаться на степени релак-
сации общей дефектной структуры поликристалла.
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