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ИСПОЛЬЗОВАНИЕ
ТРЕХМЕРНОЙ ДИСЛОКАЦИОННОЙМОДЕЛИ ЭСТРИНА–ТОТА

ДЛЯ АНАЛИЗА ДЕФОРМАЦИОННОГОПОВЕДЕНИЯМЕДИ

3D версия дислокационной модели Эстрина–Тота применена для анализа де-
формационного поведения чистой Cu, подвергнутой интенсивной пластиче-
ской деформации (ИПД) кручением под высоким давлением, равным 0,8, 2,
5, 8 ГПа. В результате проведенного компьютерного моделирования проана-
лизирован характер и причины деформационного упрочнения, получены кри-
вые эволюции плотности дислокаций и размера зерен-ячеек от степени ИПД.
Показано, что модель адекватно отражает действующие механизмы деформа-
ции и структурные изменения в ходе ИПД кручением при различных при-
ложенных давлениях. Установлено, что увеличение приложенного давления
при ИПД кручением приводит к увеличению активности источников и сто-
ков дислокаций в стенках зерен-ячеек. Оценены разориентировки между гра-
ницами зерен-ячеек. Выявлено, что увеличение приложенного давления спо-
собствует росту углов разориентировки между соседними зернами-ячейками.

Дислокационная модель; деформационное поведение; зерна-ячейки; медь

В настоящее время интенсивная пласти-
ческая деформация (ИПД) широко исполь-
зуется как метод получения ультрамелкозер-
нистых (УМЗ) структур в объемных заготов-
ках из различных металлов и сплавов [1, 2].
Кручение под высоким давлением является
одним из основных методов ИПД. Услови-
ем реализации ИПД кручением является на-
ложение очень больших давлений в несколь-
ко ГПа, препятствующих разрушению дефор-
мируемых заготовок. В связи с этим важ-
но исследовать роль приложенного давления
в формировании УМЗ структур и реализа-
ции механизмов специфического деформаци-
онного поведения ИПД металлических ма-
териалов. Для проведения такого анализа, в
частности, используется компьютерное моде-
лирование в рамках различных дислокаци-
онных моделей. Например, в основу модели,
разработанной М. Зехетбауером [3, 4], по-
ложена кинетика краевых и винтовых дисло-
каций. Краевые дислокации располагаются в
стенках ячеек, а винтовые — во внутренних
областях ячеек. При этом краевые и винто-
вые дислокации не взаимодействуют между
собой. Также модель учитывает эволюцию ва-
кансий при деформации. В результате приме-
нения этой модели к случаю ИПД кручени-
ем, реализованной при различных приложен-
ных давлениях, был сделан вывод о том, что
увеличение приложенного давления сопрово-

ждается затруднением протекания диффузи-
онных и аннигиляционных процессов в кри-
сталлической решетке [4].

Широко используемой моделью для ана-
лиза деформационного поведения металлов
при ИПД является дислокационная модель
Эстрина–Тота [5–7]. В отличие от вышеупо-
мянутой модели М. Зехетбауера, данная мо-
дель позволяет учитывать активизацию ис-
точников и стоков дислокаций в стенках и те-
ле ячеек в ходе деформации. Недавно модель
Эстрина–Тота [8] была модернизирована для
учета экспериментально наблюдаемого роста
углов разориентировок c увеличением степе-
ни ИПД [9, 10], влияющего на характер вза-
имодействия решеточных дислокаций с вну-
тренними поверхностями раздела.

В настоящем исследовании трехмерная
версия модернизированной дислокационной
модели Эстрина–Тота была применена для
анализа влияния приложенного давления на
механизмы деформационного поведения Cu,
подвергнутой ИПД кручением.

1. МЕТОДИКАМОДЕЛИРОВАНИЯ

Основные положения трехмерной версии
модели Эстрина–Тота представлены в рабо-
тах [5–7]. Суть модели описана ниже.

В модели предполагается, что образец име-
ет ячеистую структуру, состоящую из обла-
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стей с низкой плотностью дислокаций �� (те-
ло ячеек), окруженных стенками ячеек c вы-
сокой плотностью дислокаций � . Приведен-
ные критические напряжения 7 � и 7 �� в стен-
ках и во внутренних областях ячеек соответ-
ственно связываются с плотностями дислока-
ций:
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где '-� , '-
�
� — приведенные скорости деформа-

ции в стенках ячеек и во внутренних областях
соответственно, � — модуль сдвига, $ — ве-
личина вектора Бюргерса, '-� — исходная ско-
рость деформации, 1/' — чувствительность
напряжения сдвига к скорости деформации,
, — константа, которая характеризует взаи-
модействие дислокаций.

Общая плотность � дислокаций рассчиты-
вается с помощью уравнения

��!�"# � 1� � ��� 1���� (2)

где 1 — объемная доля стенок ячеек. Эволю-
ция плотности дислокаций в стенках и теле
зерен-ячеек описывается с помощью уравне-
ний:
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Здесь коэффициент ,� — прирост плотности
дислокаций в теле ячеек за счет работы ис-
точников Франка–Рида, находящихся на по-
верхности стенок ячеек, коэффициент 8� —
прирост плотности дислокаций во внутрен-
них областях ячеек в результате стока дисло-
каций в стенки ячеек, коэффициент �� — ан-
нигиляция дислокаций при � � �, коэффици-
ент� � *

�
�, где * — размер ячеек и  харак-

теризует чувствительность к скорости дефор-
мации, '-�, $ — начальная скорость деформа-
ции и величина вектора Бюргерса, '-� �) '- —

приведенная скорость деформации,) —фак-
тор Тейлора, '- — скорости деформации.

Для выполнения условия совместности
деформирования вдоль границы раздела фаз
(внутренних областей и стенок ячеек) счита-
ется, что
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Деформационное поведение композита
определяется приведенным напряжением 7 �,
связанным с приведенными напряжениями
7 � и 7 �� согласно правилу

7 � � 17 � � ��� 1�7 �� 	 (6)

Параметрымодели ,�, 8�, �� и� определя-
ются в результате сопоставления эксперимен-
тальной и модельной деформационных кри-
вых.

Оценки дополнительных разориентиро-
вок между ячейками проводились по мето-
ду, предложенному в работе [11] и приме-
ненному в работе [8]. При этом, исходя из
рассчитанной избыточной плотности дисло-
каций ��
�, вычисляется расстояние 
 между
соседними дислокациями в стенках ячеек
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и разориентировки между соседними ячейка-
ми по формуле

( �
$
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В качестве плотности избыточных дисло-
каций приняли плотность дислокаций, посту-
пающих в границы ячеек, ��
� � � . Диффе-
ренцируя выражение (8) по времени и учи-
тывая вероятность � иммобилизации дисло-
каций, которая, согласно вышеуказанным ра-
ботам, равна 1/3, получили:

'( � 3$* '��
� � 3$* '� 	 (9)

Дополнительные разориентировки определя-
ли в результате интегрирования дифферен-
циального уравнения (9)
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Здесь � ��� — плотность дислокаций в неде-
формированной меди, � ��� — текущее значе-
ние плотности дислокаций.
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Для учета эволюции кристаллографиче-
ской текстуры рассчитывался фактор Тейло-
ра. При этом использовалась вязкопластиче-
ская самосогласованная (ВПСС) модель [12].
Значение скорости деформации '- было взято
равным 10�� с�� [5, 6]. Значения коэффици-
ентов скоростной чувствительности' и  бы-
ли равны 50 и 10 соответственно [6, 7].

Исходные численные значения парамет-
ров для Cu были взяты соответствующими
работе [7]: плотность решеточных дислока-
ций �� � ���� м��, плотность зерногранич-
ных дислокаций � � ���� м��, средний раз-
мер зерен-ячеек * � � мкм, толщина сте-
нок 9 � ��� нм, объемная доля стенок яче-
ек 1� � ����, параметр (-�, характеризующий
скорость изменения величины 1 в зависимо-
сти от приведенной деформации, равнялся 3,2
[5, 6]. На основе экспериментальных данных
[6, 7, 13] считалось, что объемная доля стенок
ячеек экспоненциально уменьшается и дости-
гает значения насыщения 1� � ���� при боль-
ших пластических деформациях:

1 � 1� � �1� � 1�� �!" ��-�)(-�� 	 (11)

Моделирование проводилось вплоть до
значений приведенной сдвиговой деформа-
ции, равной 16. Отметим при этом, что, со-
гласно [7], модель не сильно чувствительна
к исходным значениям параметров и быстро
приводит значения параметров модели, соот-
ветствующих характеру исследуемой дефор-
мационной кривой. Рассматривались случаи,
соответствующие давлениям 0,8, 2, 5 и 8 ГПа
соответственно. Типичные эксперименталь-
ные кривые для моделирования были взяты
из работы [4]. Моделирование проводилось
для случая комнатной температуры.

Для проведения расчетов был разработан
алгоритм и написана программа на алгорит-
мическом языке Фортран 77. Расчеты прово-
дили для интервалов изменения вышепере-
численных варьируемых параметров, выбран-
ных с учетом экспериментальных данных и
физического смысла.

2. РЕЗУЛЬТАТЫМОДЕЛИРОВАНИЯ
ИИХОБСУЖДЕНИЕ

В результате подбора указанных выше па-
раметров моделирования (,�, 8�, �!, �) уда-
лось добиться очень хорошего соответствия
между экспериментальными результатами и
результатами моделирования (рис. 1).

Как видно из рис. 1, a, деформационные
кривые характеризуются высокими напря-
жениями течения при достаточной пластич-

ности. Увеличение приложенного давления
приводит к росту напряжения течения и ско-
рости упрочнения. На каждой кривой выяв-
ляются IV и V стадии пластической дефор-
мации. Увеличение приложенного давления
приводит к смещению стадий III, IV иV в сто-
рону бòльших напряжений (рис. 1, б). Пара-
метры моделирования для рассматриваемых
случаев представлены в табл. 1.

Т а б л иц а 1

Значения параметров моделирования

�, ГПа �� �� �� �

0,8 0,115 0,014 14,7 10
2 0,229 0,018 15,8 10
5 0,425 0,024 20,4 10
8 0,499 0,033 24,3 10

Модель позволила оценить вклад в упроч-
нение трех различных компонентов: 1) ($ —
скорости разупрочнения материала, вызван-
ного уменьшением объемной доли стенок яче-
ек, 2) и 3) ( и (� — скорости упрочнения
стенок и внутренних областей ячеек соответ-
ственно. Расчеты проводились согласно фор-
муле [5]
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На рис. 2 представлены значения ($ , ( 

и (�, нормализованные к полной скорости
упрочнения (� в зависимости от приведенно-
го напряжения течения 7 �.

Как видно из рис. 2, уменьшение объем-
ной доли стенок ячеек 1 во всех случаях
способствует разупрочнениюматериала. Этот
эффект становится очень важным на стадии
IV деформационного упрочнения. Вклад вну-
тренних областей ячеек в общее упрочне-
ние выше, чем вклад стенок ячеек, причем
оба достигают максимума в начале стадии IV
деформационного упрочнения. При увеличе-
нии приложенного давления максимальные
значения всех трех компонентов упрочнения
смещаются в сторону бòльших напряжений
течения. Составляющая ( )(� уменьшается
с увеличением приложенного давления, что
связано с малой объемной долей стенок ячеек
и уменьшением относительной доли плотно-
сти дислокаций в стенках ячеек (рис. 3, б). Со-
ставляющая (�)(� с увеличением приложен-
ного давления остается практически посто-
янной, так как внутренние области занимают
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Рис. 1. Экспериментальные и модельные деформационные кривые зависимости приведенного напряже-
ния течения от приведенной сдвиговой деформации a и зависимости скорости упрочнения от приведен-
ного напряжения течения б. Символы представляют экспериментальные точки, полученные при круче-
нии под высоким давлением при гидростатических давлениях � � ���, 2, 5 и 8 ГПа [4] (скорость кручения

�
 � ���� с���. Сплошные кривые соответствуют результатам моделирования
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Рис. 2.Относительный вклад компонентов упрочнения со стороны стенок зерен-ячеек (������и внутрен-
них областей зерен-ячеек (������, а также разупрочнение, вызванное уменьшением объемной доли стенок
ячеек (��

Æ
��� как функция от приведенного напряжения течения при кручении под высоким давлением,

реализованной при 0,8 ГПа (a), 2 ГПа (б), 5 ГПа (в) и 8 ГПа (г)

бòльшую долю объема, а плотность дислока-
ций в теле ячеек с увеличением приложенно-
го давления увеличивается быстрее, чем в гра-
ницах, и скорости изменения плотности дис-
локаций во внутренних областях с деформа-
цией становятся выше с увеличением давле-
ния.

Эволюция полной плотности дислокаций
��, плотности дислокаций в стенках � и
в теле ячеек �� в зависимости от степе-
ни деформации при различных гидростатиче-
ских давлениях представлена на рис. 3, а, б,
в. Видно, что экспериментальные и модель-
ные результаты находятся в хорошем соот-
ветствии. Из графика зависимости соотноше-
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Рис. 3.Предсказанные плотности дислокаций: средняя (a), в стенках зерен-ячеек (б), в теле зерен-
ячеек (в) и отношение � плотности зернограничных дислокаций к плотности решеточных дисло-
каций (г) как функция от приведенной деформации. Символы представляют экспериментальные

точки, взятые из работы [4]: при 0,8 ГПа (�), при 2 ГПа (�), при 5 ГПа (�) и при 8 ГПа (Æ)

ния � � � )�� от приведенной деформации
(рис. 3, г) следует, что различие между плот-
ностями дислокаций в стенках и в теле яче-
ек увеличивается с приведенной деформаци-
ей -� и достигает 8 при давлении 0,8 ГПа. До-
ступные экспериментальные результаты по-
казывают [14], что соотношение � меняется в
пределах от 3 до 10, что соответствуют резуль-
татам моделирования.

Скорость увеличения плотности дислока-
ций в стенках ячеек значительно выше на ста-
дии IV, чем на стадии III деформационного
упрочнения (рис. 3, б). Как видно из представ-
ленных графиков на рис. 2, на стадии IV де-
формационного упрочнения за счет этого по-
давляется процесс разупрочнения, обуслов-
ленный уменьшением объемной доли стенок.

Из табл. 1 следует, что значения соответ-
ствующих параметров моделирования для Сu
при различных приложенных давлениях су-
щественно отличаются друг от друга. В част-
ности, при увеличении приложенного давле-
ния от 0,8 Па до 8 ГПа, коэффициент ,� при-
роста плотности дислокаций в теле ячеек за
счет работы источников Франка–Рида, нахо-
дящихся на поверхности стенок ячеек, увели-

чивается в 4,3 раза. Это может быть связано
с тем, что в результате увеличения плотно-
сти дислокаций уменьшается длина дислока-
ционных сегментов, что ведет к увеличению
касательных напряжений, необходимых для
действия источников Франка–Рида. Увели-
чение прикладываемого напряжения позво-
ляет не только поддержать работу источни-
ков, но и ведет к активизации новых [15].

Коэффициент 8� прироста плотности дис-
локаций во внутренних областях ячеек в ре-
зультате стока дислокаций в стенки ячеек
увеличивается более чем в 2,3 раза, что, по-
видимому, обусловлено уменьшением дли-
ны свободного пробега дислокаций в свя-
зи с уменьшением размера зерен-ячеек в ре-
зультате увеличения приложенного давления
(рис. 4, textitа) [16, 17].

Как следует из рис. 4, textitа, увеличение
приложенного давления ведет к уменьшению
размера зерен-ячеек. Например, усредненные
размерыячеекпри реализацииИПДкручени-
ем при 0,8 ГПа составляют примерно 300 нм, а
при 8 ГПа — 180 нм. Это хорошо согласуется с
результатами экспериментальных исследова-
ний [16].
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Рис. 4. Эволюция среднего размера зерен-ячеек
в зависимости от приведенной сдвиговой дефор-
мации (a) и эволюция усредненных разориенти-
ровок между соседними зернами в зависимости

от приведенной сдвиговой деформации (б)

Увеличение коэффициента �� аннигиля-
ции дислокаций в 1,6 раза при увеличении
давления от 0,8 ГПа до 8 ГПа (табл.) сви-
детельствует о крайне неравновесном состоя-
нии материала в результате ИПД кручением.
Проведенный анализ показал, что при увели-
чении приложенного давления значение ко-
эффициента ,, отражающего характер взаи-
модействия между дислокациями, увеличива-
ется. Например, при -� �4 он возрастает от
0,23 (0,8 ГПа) до 0,48 (8 ГПа). При этом значе-
ние 0,23 близко к тому, что наблюдается при
экспериментальных исследованиях по круче-
нию Cu 99,95% чистоты, реализованному при
1 ГПа и температуре 293 К [18]. Увеличение
приложенного давления ведет к увеличению
коэффициента , более чем в 2 раза. В связи
с этим становится ясно, что характер взаимо-
действия дислокаций в процессе деформации
кручениемCu при 8 ГПа существенно отлича-
ется от такового в случае реализации ИПДК,
выполненной при 0,8 ГПа.

При увеличении степени деформации во
всех рассмотренных случаях плотность дис-
локаций в стенках растет. Эта тенденция
вполне хорошо согласуется с рентгенострук-
турными исследованиями [19, 20]. Рост плот-
ности дислокаций в стенках ячеек должен

привести к качественным изменениям струк-
туры последних. M. Зехетбауер и др. [21]
сделали предположение о постепенной транс-
формации дипольных стенок в наклонные
стенки. Этот процесс сопровождается уве-
личением разориентировок между соседни-
ми ячейками (рис. 4, textitб). Сравнительный
анализ показал, что увеличение приложенно-
го давления ведет к увеличению разориенти-
ровок.

ВЫВОДЫ

В настоящей работе трехмерная версия
дислокационной модели Эстрина–Тота была
использована для анализа деформационного
поведения меди, подвергнутойИПД кручени-
ем при различных приложенных давлениях 
.
Из результатовмоделирования и их сопостав-
ления с известными литературными экспери-
ментальными данными следует, что:

1. Модернизированная дислокационная
модель Эстрина–Тота адекватно описывает
эволюцию структуры и деформационного по-
ведения Cu при ИПД кручением.

2. Увеличение коэффициента 8�, соответ-
ствующего доле дислокаций, ушедших из тела
зерен-ячеек в их стенки, свидетельствует об
уменьшении длины свободного пробега дис-
локаций при увеличении приложенного дав-
ления. Это, по-видимому, связано с усилени-
ем взаимодействия дислокаций с существую-
щими в металлах локальными препятствиями
(частицы второй фазы, лес дислокаций, сидя-
чие дислокации и т. д.) и затруднением пре-
одоления барьера с ростом гидростатическо-
го давления. Из обнаруженного уменьшения
средней длины свободного пробега и доли по-
движных дислокаций следует, что с повыше-
нием приложенного давления дислокацион-
ные источники активизируют свою работу.

3. Во всех случаях увеличение гидроста-
тического давления способствовало увеличе-
нию полной плотности дислокаций ��, плот-
ности дислокаций в стенках � и в теле зерен-
ячеек ��. Рост зернограничных дислокаций
способствует возрастанию дополнительных
разориентировок между соседними зернами-
ячейками. Предсказанные усредненные плот-
ности дислокаций, соотношение между плот-
ностями дислокаций в стенках ячеек и ре-
шеточными дислокациями, а также дополни-
тельные углы разориентировок вполне кор-
ректно согласуются с экспериментальными
данными.
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4. Характер структуры в меди, полученной
ИПД методом кручения под высоким дав-
лением, существенно зависит от степени де-
формации. При небольших (до � 50%) степе-
нях деформации происходит интенсивное из-
мельчение зерен-ячеек, размерыкоторых про-
должают уменьшаться с увеличением дефор-
мации (-� &50%) и приложенного давления и
достигают состояния насыщения. Например,
размеры зерен-ячеек при реализации ИПД
кручением при 0,8 ГПа составляют примерно
300 нм, а при 8 ГПа — 180 нм. Полученные ре-
зультаты находятся в хорошем согласии с экс-
периментальными данными.

5. Параметр , взаимодействия между дис-
локациями изменяется от 0,23 (3 � ��� ГПа)
до 0,48 (3 � � ГПа) как результат интенсив-
ной пластической деформации. Значение 0,23
близко к тому, что наблюдается при экспери-
ментальных исследованиях по кручению Cu
99,95% чистоты, реализованному при 1 ГПа и
температуре 293 К.
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