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Предложена модель фрагментации зерен в деформируемых поликристаллах, в которой твердое тело рас-
сматривается как открытая неравновесная система. Структурная релаксация системы определяется процессами
на мезоскопическом масштабном уровне. В рамках метода фазового поля получена система двух нелинейных
уравнений, описывающих структурную релаксацию среды. Рассмотрена динамика зарождения границы зерна.
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Введение

При деформации поликристаллов в стесненных условиях (кручение под высоким давлением,
равноканальное угловое прессование и др.) наблюдается фрагментация зерен [1–6]. Интерес к
этому явлению обусловлен, прежде всего, тем, что оно лежит в основе методов получения поли-
кристаллических материалов с размером зерен от единиц до сотен нанометров с уникальными ме-
ханическими свойствами. Для сравнительно крупных зерен рассматриваются три стадии фрагмен-
тации. На первой стадии образуются границы разориентированных областей кристаллической ре-
шетки или блоков. На второй эти границы превращаются в малоугловые субграницы фрагментов.
На третьей стадии образуются большеугловые границы зерен. Имеется критический размер зерен,
ниже которого фрагментация не происходит, а формируется стационарное наноструктурное со-
стояние с равноосными зернами. Дислокации в теле зерен, как правило, не наблюдаются. Качест-
венное описание первых двух стадий фрагментации зерен поликристалла проводится обычно на
основе дислокационных и дисклинационных моделей. Обоснованием такого объяснения служит
наблюдение дислокационного скольжения в теле зерна. В работе [7] подчеркивалось, что кроме
дислокаций необходимо учитывать точечные дефекты, концентрация которых в межзеренном
пространстве может достигать значений, характерных для предплавильных температур. Происхо-
ждение такой высокой концентрации точечных дефектов остается неясным. Особую сложность
представляет рассмотрение большеугловых границ зерен. Условия их зарождения и механизмы
фрагментации до сих пор не выяснены.

Возможная причина этих трудностей состоит в ограниченности используемых в теории пла-
стической деформации подходов. Дело в том, что твердое тело под нагрузкой представляет откры-
тую систему ядер и электронов и находится в смешанном состоянии [8], которое можно рассмат-
ривать как некогерентную смесь чистых состояний (состояний изолированной системы). Чистые
состояния твердого тела различаются химической связью между атомами, ближним порядком, по-
тенциальной энергией. С точки зрения теории открытых систем распределение атомов в твердом
теле при деформации можно рассматривать как совокупность кластеров ближнего порядка в раз-
личных чистых состояниях. К их числу принадлежит и ближний порядок, характерный для пере-
охлажденной жидкости. Кластеры ближнего порядка типичны, в частности, для неравновесных
границ зерен. При заданной величине и скорости деформации в каждый момент времени реализу-
ется та совокупность кластеров ближнего порядка, при которых потенциальная энергия понижает-
ся. С точки зрения открытых систем зарождение и развитие новой границы зерна отражает про-
цессы релаксации неравновесной системы, определяемые и колебательными, и электронными сте-
пенями свободы. В существующих подходах рассматриваются только колебательные степени сво-
боды. Отсюда следует, что механизм фрагментации зерен принципиально не отличается от других
механизмов деформации, различие обусловлено лишь величиной приложенной к системе внешней
силы.

                                                     
* Работа выполнена в рамках госзадания ИФПМ СО РАН, тема номер FWRW-2021-0011.
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Динамика атомов в открытой системе является неадиабатической [9, 10], поэтому наряду с
колебательными степенями свободы необходимо учитывать неадиабатические переходы атомов
между различными состояниями неравновесной системы, определяемые электронными степенями
свободы (туннелирование Ландау – Зинера [11, 12]). Решение задачи о фрагментации, например,
методами неадиабатической молекулярной динамики на расстояниях 102–103 нм и временах ~ 0.1 с
практически невозможно. Для решения задачи на указанных масштабах требуются другие подхо-
ды. Один из них, основанный на введении переменных, описывающих динамику среды на мезо-
скопическом масштабе, был предложен в работах [13, 14]. Использование этого подхода для ре-
шения задачи о фрагментации зерен излагается в данной работе.

Модель деформируемого зерна и кинетические уравнения

Рассмотрим зерно поликристалла, которое деформируется под действием сил со стороны ок-
ружающих зерен (деформация в стесненных условиях). Деформация зерна ε помимо упругой ком-
поненты εel включает пластическую деформацию εd, определяемую зарождением дислокационных
ансамблей, и деформацию εgb, определяемую зарождением и ростом границы зерна. Зависимость
напряжения σ от деформации ε зерна и коэффициент деформационного упрочнения θ = dσ/dε
предполагаются известными. В каждый момент времени t при заданной скорости деформации ε
реализуются те механизмы деформации, которые понижают упругую энергию U(σ). Существую-
щие границы зерен в поликристаллах служат источниками и стоками для дислокаций. Повышение
σ увеличивает число источников и инициирует образование дислокационных ансамблей с высокой
плотностью дислокаций в теле зерна. При дальнейшем увеличении напряжения потенциальная
энергия кристалла с дислокациями становится больше потенциальной энергии кристалла с ближ-
ним порядком, характерным для границы зерна. Естественно возникает вопрос о механизме воз-
буждения такого ближнего порядка. Дело в том, что потенциальные энергии системы с ближними
порядками, характерными для кристалла с высокой плотностью дислокаций и для границы зерна
разделены потенциальными барьерами. В классическом подходе переход через потенциальный
барьер определяется большими (закритическими) тепловыми флуктуациями. Вероятность таких
флуктуаций мала. Но в открытой системе наряду со смещениями при тепловых флуктуациях необ-
ходимо рассматривать смещения, определяемые изменением химических связей между атомами и
сопровождающиеся изменением ближнего порядка. В работе [15] ближний порядок, возбуждаю-
щийся при таких смещениях, был назван динамическим. При возбуждении динамического ближ-
него порядка (ДБП) тепловые флуктуации особой роли не играют и могут быть докритическими.
В дальнейшем предполагается, что ДБП возбуждается при деформации.

Рассматривается двумерный случай. Исходная и образующаяся границы зерен расположены в
плоскостях y = 0 и y > 0, z соответственно декартовой системы координат x, y, z. Пластические
сдвиги в плоскостях y, z направлены вдоль оси y. Для характеристики структурных изменений в
кристалле при пластической деформации введем две переменные φ(x, t), η(x, t). Первая переменная
имеет смысл объемной доли кластеров ДБП, характерного для дислокационных ансамблей, вторая
– для границы зерна. При t = 0  φ = η = 0. Эти переменные характеризуют состояние системы с
возбужденным ДБП на пространственных и временных масштабах l0 << x, y << L, D /t t<< << ε ε .
Здесь l0, tD – межатомное расстояние и дебаевское время соответственно, L – характерный размер
зерна. То есть описание состояния системы ведется на мезоскопическом масштабе. Из определе-
ния следует, что 0 ≤ φ <1, 0 ≤ η < 1. В области упругой деформации φ = η = 0. Последние нера-
венства означают, что в системе всегда имеются кластеры ближнего порядка, характерные для уп-
руго деформированного состояния. Далее для определенности переменные φ,  η будем называть
динамическими параметрами порядка (ДПП), подчеркивая этим, что их происхождение определя-
ется действием внешней силы.

Возбуждение ДПП φ, η сопровождается смещениями атомов uy. Сдвиговая деформация yxε в
линейном приближении записывается в виде

d gb( , ) ( , ) ( , )yx x xx t x t x tε = ε ϕ + ε η .  (1)

Здесь dε , gbε  – параметры, определяемые свойствами деформируемой среды; φx ≡ ∂φ(x, t)/∂x,
ηx ≡ ∂η(x, t)/∂x. Скорость деформации

d gb( , ) ( , ) ( , )yx x xx t x t x tε = φ ε + η ε . (2)
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Из кинематических соображений следует, что должно выполняться неравенство

d gb( , ) ( , )x xx t x tϕ ε + η ε > ε . (3)

Угловые скобки означают усреднение по длине. По существу, условие (3) выделяет те моды де-
формации, которые приводят к понижению упругой энергии среды при заданной скорости изме-
нения нагрузки. Задача сводится к нахождению уравнений для φ и η.

Уравнение для ДПП φ записывается в виде [13]
2 3 2 2

2 3[ ( ) ( ) ]t xt q q q lφ φ∂ φ = α σ − σ η φ + φ − φ + ∂ φ .  (4)

Здесь 2 3( ), ( ) 0, ( ) 0, ( ) 0q q qα σ σ > σ > σ >  – коэффициенты разложения, определяемые свойствами
деформируемой среды. Характерное время tφ и характерная длина lφ определяются процессами в
ансамбле дислокаций. Величина tφ может зависеть от температуры, а параметр α может иметь раз-
ный знак. Слагаемое второго порядка в правой части (4) отражает бистабильность среды, когда
решения φ > 0 и φ = 0 могут быть устойчивыми. Знак «–» перед коэффициентом q в правой части
уравнения (4) означает, что возбуждение ДБП, характерного для границы зерна, уменьшает ско-
рость сдвиговой деформации. Уравнение (4) имеет решение в виде бегущего со скоростью vφ ~ lφ/tφ
фронта (волны переключения) φ = φ (x– vφt).

Для описания сдвиговой деформации используем подход, изложенный в работах [13, 14].
Рассмотрим на кривой деформационного упрочнения σ = σ(ε) точку C с координатами εc, σc. На-
пряжение σc = σc(φ) определяется структурными изменениями в зерне, накопленными на преды-
дущих этапах деформации. При σ > σc ДБП, характерный для границы зерен, возбуждается, если
при σ = σc система неустойчива относительно малых возмущений ~ exp[i(kηx – iωηt)] с частотой ωη
и волновым вектором kη. Вблизи безразмерного порога устойчивости r(σ, φ) = (σ(φ) – σc)/σc << 1
ДПП η(x, t) представляет амплитуду неустойчивой моды (в общем случае комплексную величину).
Рассматривая эволюцию системы в направлении понижения потенциальной энергии, уравнение
для вещественных η представляет уравнение Гинзбурга – Ландау [16–18]

2 2 2( , )t xt r b lη ηη = σ φ η − η + η∂ ∂ , (5)

где tη ~ 1/ωη – характерное время, lη ~ 1/ωη – характерная длина. Положительный коэффициент раз-
ложения b(σ) << 1. При r < 0 уравнение (5) имеет единственное решение η0 = η = 0. Граница зерна
не зарождается. Это имеет место при φ = 0. При r > 0  ηh = (r/b)1/2. В линейном приближении

r(σ, φ) = a(σ) + p(σ)φ, (6)
коэффициенты разложения a < 0, p > 0. Уравнение (5) при r = const > 0 имеет решение в виде бе-
гущего фронта (волны переключения) η = η(x–vηt), распространяющегося со скоростью vη = lη/tη.
Перед фронтом η = 0, за фронтом η = b/r.

Замена переменных
1/ 2 1/ 2 1/ 2

3/ , / , ( / ) ,t a t t x a x l b a qη η= = η = η ϕ = ϕ (7)

приводит уравнения (4), (5) с учетом (6) к виду (знак «~» в дальнейшем опускается)
3 2( 1 ) ,t xd∂ η = − + ϕ η − η + ∂ η (8)

2 3 2 2( )t xc lτ ϕ = α − η ϕ + βϕ − ϕ + ϕ∂ ∂ . (9)
Здесь

1/ 2 1/ 2 1/ 2 1/ 2
1 3 1 3| | / , | | / , / , /(| | ), (| | / ) .a t t l a l l q q d p a q c q a b−

η ηϕ ϕτ = = β = = =  (10)

Уравнения (8) и (9) образуют систему нелинейных параболических уравнений, описывающих
эволюцию деформируемой среды при зарождении границы зерен на двух масштабах. Управляю-
щим параметром является приложенное напряжение σ, от которого зависят все коэффициенты в
уравнениях. В дальнейшем σ считается постоянной величиной, т.е., рассматриваются релаксаци-
онные процессы, скорости которых намного превышают скорости деформации образца.

Кинетика зарождения границы зерна

Уравнения (8) и (9) всегда имеют однородное стационарное решение 0 00, 0η = ϕ= = ϕη = ,
описывающее упруго деформированное состояние. Стандартный анализ устойчивости показывает,
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что это решение единственно при 2 / 4α < −β , когда имеет место упругая деформация. Однородное
стационарное решение 2 1/ 2

0 , / 2 ( / 4 )hη = β + β + αϕ  стабильно при 22 / 9 0− β < α <  и метастабильно
при 2 2/ 4 2 / 9−β < α < − β . При 22 / 9α = − β  оба решения имеют одинаковую устойчивость. Учиты-
вая зависимость α, β от напряжения, уравнение 22 / 9− β = α  определяет пороговое значение на-
пряжения, выше которого зарождаются дислокации. При α > 0 решение φh стабильно, любое малое
возмущение φ нарастает. В дальнейшем рассматриваются напряжения, при которых α < 0, а дис-
локации спонтанно не зарождаются. Однородные стационарные решения уравнений (8), (9) ηs > 0,
φs > 0 определяются точками пересечения кривых

21 0;d− + − η =ϕ (11)
2 0c ϕα + β − ϕ− η = . (12)

Из уравнений (11) и (12) следует, что решения ηs, φs существуют при выполнении неравенств
1 ( ) 0;d− + σ >ϕ (13)

22 / 9 0− β < α < . (14)

Неравенство (13) означает, что решение 0 , 0sη ϕ >  возбуждается при начальном возмущении
Δφ, превышающем пороговое значение. Интересен случай, когда однородные решения ηs << 1,
φs << 1 и определяемая ими величина пластической деформации равна нулю. Но локализованные
решения φ(x, t), η(x, t) с большой амплитудой описывают зарождение границы зерна и локализо-
ванный пластический сдвиг. Стандартный анализ устойчивости решения ηs, φs показывает, что ло-
кализованные решения  φ(x, t), η(x, t)  существуют при наличии локализованного начального воз-
мущения  Δφ  конечной амплитуды и выполнении неравенств

τ < 1,     l << 1. (15)
С учетом уравнения (7) неравенства (15) принимают вид

lφ  / lη << 1,     tφ  / tη < 1. (16)
Из уравнения (16) следует условие

vη >> vφ. (17)
Неравенства (15) означают, что процессы релаксации характеризуются близкими временны-

ми масштабами и сильно различающимися пространственными масштабами. При выполнении не-
равенств (15) развитие неустойчивости приводит к зарождению границы зерна и релаксации упру-
гой энергии при пластической деформации.

На рис. 1 приведены пространственные распределения переменных φ, η в разные моменты
времени, полученные численным решением уравнений (8) и (9) при

d = 20,     α = –0.01,     β = 0.3,     c = 0.4,     τ = 0.8,     l = 0.05. (18)
При выбранных значениях параметров в (18) ηs ≈ 0.05, φs ≈ 0.05. При t = 0 система находится в со-
стоянии η0, φ0. Решение η0, φ0 неустойчиво относительно возмущений конечной амплитуды. На-
чальное возмущение для переменной ϕ  задано в виде 2

0 0exp[ ( ) ]x xϕ∆ = ∆ −σ −ϕ ϕ  с Δφ0 = 0.05,
σφ = 3, x0 = 20. Неравенство (13) при данном значении  Δφ0 не выполняется. Начальное возмуще-
ние для переменной  η  взято стохастическим с амплитудой 0 ≤ Δη ≤ 10–3. Задавались периодиче-
ские граничные условия. Из рис. 1 и 2 видно, что имеются два этапа. На первом этапе (рис. 1) пе-
ременная φ нарастает до значения φ ≈ 0.18  за безразмерное время t ≈ 208. Обращает на себя вни-
мание локализованный характер решения. Переменная  η  на этом этапе равна нулю. Когда вели-
чина (–1+dφ)  становится положительной, наступает второй этап (рис. 2). Переменная η быстро
возрастает и к моменту времени t = 225 достигает максимального значения ηmax ≈ 0.65. При этом φ
уменьшается до значения ≈ 0.09. Решения при t > 215 не рассматриваются. Скорость нарастания
переменной η определяется величиной (–1+dφ). Это видно из уравнения (11), в котором

( )a dη − + ηϕ∼ . Быстрое возрастание переменной η означает высокую скорость зарождения и рос-
та границы зерна. При этом сдвиговая деформация локализована внутри зарождающейся границы
зерна, а вдали от границы пластические сдвиги не развиваются. Эта особенность наблюдается экс-
периментально. Структурные изменения после пластической деформации изучаются, как правило,
в разгруженном образце, причем снятие нагрузки приводит к релаксации системы в равновесное
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состояние и сопровождается изменением ближнего порядка на границе зерна и в его окрестности.
В результате вблизи границы может наблюдаться повышенная плотность носителей пластического
сдвига (дислокаций). Образование таких дислокационных ансамблей наблюдается при фрагмента-
ции. На этом основании делается вывод, что фрагментация полностью определяется дислокация-
ми. На самом деле новая граница зерна и образовавшиеся после релаксации дислокационные ан-
самбли лишь косвенно отражают прошедшие в неравновесной системе события.
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Рис. 1. Пространственное распределение пе-
ременной φ. Цифры указывают время

Рис. 2. Пространственное распределение пе-
ременной φ (кр. 1, 3) и η (кр. 2, 4). Цифры
указывают время

Из первого неравенства (16) следует вывод о наличии предельного размера зерна, ниже кото-
рого фрагментация не происходит. Величина lη пропорциональна длине волны неустойчивой мо-
ды, поэтому должно выполняться условие lη < L. Величина lφ по порядку величины равна меж-
атомному расстоянию. Условие lφ << lη означает, что размер зерна должен быть, по крайней мере,
на порядок больше межатомного расстояния.

Заключение

Таким образом, фрагментация зерен в поликристаллах в рамках предложенной модели опре-
деляется нелинейной динамикой двух мод деформации, различающихся пространственными и
временными масштабами изменения ближнего порядка. Первая мода деформация связана с заро-
ждением носителей сдвиговой деформации (дислокаций). Вторая мода, не рассматриваемая в
классическом подходе, связана с возбуждением кластеров динамического ближнего порядка со
структурой, характерной для неравновесной границы зерна. Пространственные и временные мас-
штабы изменения указанных мод деформации определяют характерные скорости структурной ре-
лаксации среды. Из анализа и численного решения полученной системы двух нелинейных уравне-
ний параболического типа следует, что локализованные решения существуют при возбуждении
крупномасштабной пространственной моды с высокой скоростью релаксации упругой энергии.
Возбуждение этой моды инициируется процессами, протекающими на меньших масштабах.
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