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Дислокационные скопления важны в 
процессах зарождения и распростра-
нения деформации в моно− и поли-
кристаллах. Именно они, в основном, 
приводят к образованию и росту тре-
щин. С дислокационными скоплениями 
часто связывают прерывистость пла-
стической деформации и деградацию 
внешней квантовой эффективности 
ультрафиолетовых светодиодов.
Представлена динамическая матема-
тическая модель образования дис-
локационного скопления источником 
Франка—Рида. Модель построена в 
вязкой, изотропной среде с использо-
ванием методов континуальной тео-
рии, и позволяет, кроме структурных 
свойств, определить временные харак-
теристики образующихся скоплений. 
Приведены результаты исследования 
полученных скоплений дислокаций: 
конфигурации дислокаций в скопле-
нии, зависимости числа дислокаций 
в заблокированном скоплении от 
внешнего напряжения, время об-
разования новых дислокационных 
петель, а также время до блокировки 
источника обратным напряжением, 
дислокаций скопления. Проведено 
сравнение полученных результатов для 
скоплений, образованных источником 
Франка—Рида, с результатами для 
скоплений прямолинейных краевых 
дислокаций. Учет взаимодействия 
дислокаций скопления требует зна-
чительных вычислительных ресурсов. 
Для ускорения расчетов применено 
распараллеливание вычислений 
с использованием вычислительного 
38 ядерного кластера Т−Edge−10.

Ключевые слова: моделирование, 
кристалл, дефект, дислокации, ско-
пление, взаимодействие, источник 
Франка—Рида.

Введение

Дислокационные скопления 
важны в процессах зарождения 
и распространения деформации в 
моно− и поликристаллах. Именно 
они в основном приводят к образо-
ванию и росту трещин. В работах 
[1, 2] рассмотрены скопления пря-
молинейных краевых дислокаций. 
Отмечено сходство этого процесса 
с образованием больших сдвиго-
вых напряжений в земной коре 
перед землетрясением. В работе 
[3] рассчитаны скопления прямо-
линейных краевых дислокаций в 
неоднородом поле приложенного 
напряжения, когда есть градиент. 
Показано, что образование трещи-
ны при этом облегчается.

Впервые образование дисло-
кационного скопления источником 
Франка—Рида (ФР) рассмотрено в 
работе [4] при расчете акустическо-
го излучения, сопровождающего 
образование источника. Теорети-
чески вычисленные таким образом 
сигналы сравнивали с эксперимен-
тальными данными. Но в работе 
[4] исследовали только начальную 
стадию образования скопления, 
задолго до самоблокировки ско-
пления обратным напряжением 
образовавшихся дислокаций.

Дислокационные скопления 
представляют интерес, поскольку 

с ними часто связывают прерыви-
стость пластической деформации 
[5, 6], а также, например, дегра-
дацию внешней квантовой эф-
фективности ультрафиолетовых 
светодиодов [7].

В то же время представляют 
интерес такие параметры дисло-
кационного скопления, произво-
димого источником ФР, как число 
заблокированных дислокаций при 
различном внешнем напряжении, 
время образования дислокацион-
ных петель при воздействии на 
них дислокаций скопления, поля 
упругих напряжений, создавае-
мых дислокациями.

Цель работы — показать ре-
зультаты математического моде-
лирования движения концентри-
ческих дислокаций вокруг источ-
ника ФР при их взаимном влиянии 
друг на друга. Построенная модель 
дает возможность получения зави-
симостей числа дислокаций и вре-
мени образования дислокационных 
петель в скоплении от внешнего 
приложенного напряжения.

Модель образования 
дислокационного скопления 
источником Франка—Рида

Движение всех дислокацион-
ных сегментов источника в модели 
задается уравнением
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  (1)

где p = B/Gb2; S = σ/Gb; t — время, G — модуль 
сдвига; b — модуль вектора Бюргерса; B — коэффи-
циент динамической вязкости; U — смещение точек 
дислокационного сегмента; R(λ) — радиус кривиз-
ны сегмента в точке λ; σ — внешнее напряжение; 
λ — криволинейная координата вдоль сегмента; 
L — длина сегмента в криволинейных координа-
тах (L0 — расстояние между точками закрепления); 
q — сила воздействия со стороны других дислока-
ций. Уравнение (1) справедливо для таких смещений 
U сегмента, когда U << L на каждом временном шаге 
(рис. 1).

Уравнение движения каждой дислокации в мо-
дели (1) решается численно методом сеток [8—10]. 
При этом, помимо внешнего приложенного напря-
жения, учитывается взаимодействие между всеми 
дислокациями скопления, которое играет в данном 
случае значительную роль. Для расчета взаимо-
действия между дислокациями в правую часть 
уравнения (1) введено дополнительное слагаемое q. 
Величина q — это усилие, создаваемое в точке λ 
данного дислокационного сегмента со стороны всех 

Рис. 1. Движение дислокационного сегмента, закрепленного 
в точках А и В:
1, 2 — последовательные конфигурации движения сег-
мента

Figure 1. Movement of Dislocation Segment Pinned 
at Points A and B:
(1 and 2) sequential segment movement configurations

уже испущенных источником дислокационных пе-
тель:

где σyz — скалывающее напряжение в точке с коор-
динатами (x, y), которое определяет взаимодействие 
дислокаций между собой; σкр — критическое на-
пряжение (минимальное напряжение, при котором 
происходит образование источником ФР петли дис-
локации без учета воздействия со стороны других 
дислокаций). Суммирование выполняется по всем 
прямолинейным отрезкам дислокаций, с помощью 
которых представляются все дислокационные ли-
нии в модели.

Поле напряжений в точке с координатами (x, y), 
создаваемое отрезком дислокации с координатами 
концов (x1, y1) и (x2, y2) определяли в работе [1]: 

 
 (2)

где ν — коэффициент Пуассона;

 

Именно эта компонента σyz поля напряжений опре-
деляет взаимодействие дислокаций в плоскости 
скольжения.

Головная дислокация, испущенная источником 
(рис. 2, а), закрепляется на некотором расстоянии от 
него, как будто встретив на своем пути непреодоли-
мое препятствие. Следующая дислокация, прибли-
жаясь к первой, испытывает на себе ее воздействие. 
Оно возрастает по мере приближения к ней и пре-
пятствует дальнейшему продвижению дислокации, 

Рис. 2. Скопления, образовавшиеся при различных внешних напряжениях:
а — σ/σкр = 1,1; б — 2; в — 4

Figure 2. Pileups Formed at Different External Stresses:
σ/σcr = (a) 1.1; (b) 2 and (c) 4

а б в
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вплоть до полной остановки. Таким образом, начи-
нает образовываться дислокационное скопление, в 
котором все дислокационные линии действуют друг 
на друга. Все последующие дислокации, испущен-
ные источником, испытывают на себе воздействие 
со стороны скопления. Процесс генерации петель 
источником прекращается, когда сумма внешнего 
напряжения и напряжения образовавшегося скопле-
ния становится меньше критического напряжения 
срабатывания источника σкр. 

При решении системы линейных уравнений, 
полученных для численного решения уравнения (1) 
движения дислокаций без учета воздействия со сто-
роны других дислокаций, применяют метод прогонки 
[8]. Но в рассматриваемом случае при учете данного 
воздействия он неприемлем. Это связано с тем, что 

появляются ненулевые элементы, не лежащие на 
одной из трех диагоналей системы уравнений, и ма-
трица коэффициентов перестает быть чисто трех-
диагональной. Поэтому применяется метод Гаусса—
Зейделя, для которого, во−первых, выполняется 
условие сходимости, а во−вторых, обеспечивается 
заданная точность.

Необходимо заметить, что учет взаимодействия 
дислокаций при образовании скопления требует зна-
чительных вычислительных ресурсов, поэтому для 
ускорения расчетов применено распараллеливание 
вычислений, проводимое с использованием вычисли-
тельного 38−ядерного кластера Т−Edge−10 Костром-
ского государственного университета им. Н. А. Не-
красова и позволившее свести время вычислений к 
приемлемым величинам. 

Результаты и их обсуждение

Образующиеся в результате расчетов скопления 
дислокаций при различных внешних усилиях пред-
ставлены на рис. 2. Можно отметить очевидное свой-
ство образующихся скоплений. Чем больше внешнее 
напряжение, тем больше количество дислокаций в 
скоплении. Источник может быть заблокирован как 
до достижения сегментом критической конфигура-
ции (см. рис. 2, а), так и после (см. рис. 2, б и в).

На рис. 3 построены две зависимости числа дис-
локаций в скоплении от внешнего приложенного 
напряжения. Первая из них — для скопления пря-
молинейных дислокаций, рассчитанная по формуле, 
приведенной в работе [1]:

где l — длина скопления. Вторая кривая — по резуль-
татам работы представленной модели. Из рис. 3 вид-
но, что источник ФР дает меньшее число дислокаций 
в скоплении по сравнению с данными работы [1]. Это 
можно объяснить уменьшением действия внешнего 
напряжения за счет противоположного воздействия 
линейного натяжения криволинейных дислокаций, 
продуцируемых источником ФР. В результате дисло-
кационные скопления получаются более «рыхлыми», 
чем для прямолинейных дислокаций [1, 11].

На рис. 4 представлены зависимости времени об-
разования дислокационных петель в скоплении при 
различном внешнем напряжении. Очевидно, что чем 
больше внешнее напряжение, тем время образова-
ния петель с одинаковым номером меньше. Кривые 
имеют асимптотическое поведение из−за блокировки 
источника обратными напряжениями. 

Заключение

Представлены математическая модель форми-
рования дислокационного скопления, образованно-
го источником ФР, и результаты ее исследования. 
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Рис. 3. Зависимости числа (N) дислокаций в скоплении 
от внешнего напряжения (σ/σкр):
1 — расчет, согласно работе [1]; 
2 — расчет, согласно рассматриваемой модели

Fig. 3. Number of Dislocations in a Pileup (N) as a Function 
of External Stress (σ/σcr):
(1) calculation according to [1], (2) calculation using the 
present model

Рис. 4. Зависимости времени образования петель 
от номера дислокации скопления (K = σ/σкр):
1 — K = 1,5; 2 — 1,8; 3 — 2

Fig. 4. Loop Formation Time as a Function of Pileup Dislocation 
Number (K = σ/σcr):
(1) K = 1.5, (2) 1.8, and (3) 2
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Показано, что наиболее значимый результат рабо-
ты — моделирование движения концентрических 
дислокаций вокруг источника ФР при их взаимном 
влиянии друг на друга. Благодаря этому получена 
возможность визуального отображения скопления 
круговых дислокаций вокруг источника ФР и их ис-
следования.

Дислокационные скопления, образованные ис-
точником ФР и имеющие вид замкнутых петель, 
обладают меньшей плотностью дислокаций, явля-
ются более «рыхлыми» по сравнению со скопления-
ми прямолинейных дислокаций, исследованными 
ранее [1].
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