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Рассмотрен деформационный механизм разупорядочения, связанный с генерацией де
формационных точечных дефектов в упорядоченных по типу Ы 2 материалах. Получено урав
нение, описывающее изменение степени дальнего порядка, обусловленное осаждением генери
рующихся межузельных атомов на вакантные места. Рассмотрен также механизм разрушения 
дальнего атомного порядка, связанный с накоплением анти фазных границ при переползании 
краевых сверхдислокаций. Получено соотношение, описывающее интенсивность изменения 
параметра дальнего порядка для данного механизма.

Пластическая деформация вызывает гетерогенное превращение порядок-беспоря
док, при котором в упорядоченном материале деформация создает разупорядоченные 
области, объемная доля которых возрастает в процессе деформации [1-2]. Механизмы 
разупорядочения, инициируемые пластической деформацией, можно разделить на два 
класса. К первому из них относятся механизмы, которые изменяют дальний атомный 
порядок в плоскостях движения дислокаций вследствие генерации антифазных границ 
(АФГ) движущимися дислокациями. Другая группа механизмов приводит к понижению 
дальнего порядка в объеме деформируемого материала и связана, прежде всего, с гене
рацией точечных дефектов в процессе пластической деформации.

В настоящей работе проводятся оценки вкладов в разрушение дальнего атомного 
порядка в сплавах со сверхструктурой 1Л2 деформационных механизмов, связанных 
а) с генерацией точечных дефектов, б) с переползанием краевых дислокаций под воз
действием неравновесных деформационных точечных дефектов.

Деформационное разрушение дальнего атомного порядка, 
связанное с осаждением межузельных атомов на вакантные места

При пластической деформации кристаллических материалов происходит генерация 
точечных дефектов, одним из механизмов которой является механизм неконсерватив
ного волочения порогов дислокациями винтовой или близкой к винтовой ориентации. 
При движении дислокаций с порогами возможна генерация как вакансий, так и межу
зельных атомов [3], что в упорядоченных сплавах может приводить к уменьшению сте
пени дальнего порядка. Это связано с тем, что вероятности осаждения межузельных 
атомов на вакантные узлы обычно мало зависят от того, к какой подрешетке принадле
жит вакантный узел, и от того, к какому сорту принадлежит межузельный атом, по
скольку энергия, выделяемая при аннигиляции межузельного атома с вакансией, значи-
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тельно превосходит энергию упорядочения В связи с этим в первом приближении 
можно считать, что осаждение межузельных атомов на вакантные узлы носит случай
ный характер.

Рассмотрим упорядоченный сплав, кристаллическую решетку которого, состоящую 
из N  атомов, расположенных в N  узлах, можно представить в виде двух подрешеток 
Вслед за [4] обозначим Na, NB -  число атомов сорта А и 5; N,, N2 -  число узлов в Iй и 
2й подрешетках; N ™, №в], N lj \  N (BJ -  число атомов сорта А и В  в Iй и 2й подрешетках
соответственно. Сплав стехиометрического состава будем считать полностью упорядо
ченным при условии, что все атомы сорта А находятся в узлах Iй подрешетки, сорта В -  
в узлах 2- подрешетки. Параметр дальнего порядка, описывающий состояние упорядо
ченного сплава, согласно [4], определяется следующим образом:

7 =
г ? ' - с А

1 — v
(1)

где РАп  = N ^ / N j  -  вероятность замещения атомами сорта А узлов в Iй подрешетке, 
СА -  N j N =  N J { N a + Nb) -  относительная атомная концентрация атомов сорта А, 
v = N j N =  / (Л/, + N 2) -  относительная концентрация узлов в Iй подрешетке.

Пусть монокристалл упорядоченного сплава подвергается деформации. При при
росте деформации на величину А а в деформируемом материале возникает в результате 
движения сдвигообразующих дислокаций некоторое количество межузельных атомов и 
вакансий, прирост концентрации которых обозначим АС, и ACV соответственно. Для 
простоты допустим, что АС, = ACV. В силу того, что межузельные атомы обладают вы
сокой подвижностью, предположим, что они мгновенно после образования случайным 
образом перераспределяются на вакантные места.

Поскольку АС, = ACV, за деформацию А а в результате генерации точечных дефек
тов сдвигообразующими дислокациями в Iй подрешетке образуется после изъятия из 
узлов АС, N a j атомов сорта А и АС, N nB 1 атомов сорта В число вакантных мест, равное 

A C jN j.  В Iй подрешетке после изъятия АС, N !\ 1 атомов сорта А останется N A >( l - A C i) 
атомов сорта Л.

На вакантные места будут случайным образом размещены межузельные атомы как 
сорта Л, так и сорта В. Атомов сорта А добавится число,равное С.a AC ,N), Следователь
но, после генерации и перераспределения некоторого количества межузельных атомов, 
в^ узлах 1- подрешетки окажется число атомов сорта А, равное: 
N (J ) = N fJ ) ( \ - A C l )+ СЛАС, . Переходя к вероятности замещения атомами сорта А 
узлов Iй подрешетки, и учитывая формулу ( 1) для степени дальнего порядка, получим 
А 7 = -г/АС, Откуда следует, что d r//d a = -rj dC ,/da

Уравнение, описывающее накопление точечных дефектов, получено нами в работе 
[5] и имеет вид:

rfQ
da

1 С D r--------------- р  , £ В —
(30...60) 1 G

(2)

Здесь pj - доля порогообразующих дислокаций леса, £ - доля дислокаций леса, В - кон
станта, определяемая вероятностью образования дислокационного соединения, G -  мо
дуль сдвига, т - деформирующее напряжение Следовательно, для интенсивности изме
нения параметра дальнего порядка, связанного с осаждением генерирующихся межу
зельных атомов на вакантные места можно записать:

drl 1 , „ г----  = -  77----------- р . <£ В — .
da (30...60) 7 G

(3)
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! Деформационное разрушение дальнего атомного порядка, 
обусловленное переползанием краевых дислокаций

В упорядоченных сплавах одним из типов деформационных дефектов, влияющих 
на состояние дальнего атомного порядка материала, являются антифазные границы 
(АФГ).

Экспериментальные исследования [6] показывают, что нарушение правильных свя
зей вблизи АФГ может распространяться на несколько атомных плоскостей при ком
натной температуре и на десятки и сотни атомных плоскостей вблизи температуры фа
зового перехода. Это позволяет утверждать, что АФГ размыты и имеют некоторую фи
зическую толщину, внутри которой величина параметра порядка отлична от его значе
ний в домене. Следовательно АФГ может быть представлена как некоторая прослойка 
кристалла толщиной S, степень порядка внутри которой равна кощ, где т]о - средняя 
степень порядка внутри антифазного домена, ко е  (0, 1).

Для параметра дальнего порядка, измеренного по величине сверхструктурных от
ражений сплава, содержащего антифазные границы с общей площадью S* в единице 
объема кристалла, можно получить соотношение

позволяющее оценить изменение дальнего атомного порядка, связанное с размножени
ем антифазных границ.

Определим интенсивность накопления площади АФГ, связанную с переползанием 
краевых дислокаций и соответственно оценим интенсивность изменения параметра 
дальнего порядка.

Пусть краевая дислокация переползает со скоростью о. Тогда за время At она заме
тает в единице объема общую площадь, равную: A S = vAtpO , где р  - плотность дис
локаций, в  - доля краевых дислокаций. В соответствии с этим будем иметь: 
dS*/  d а = о р в  /  а , где а - скорость деформации. Скорость переползания краевых 

дислокаций может быть представлена в виде [7]: и = та* DCKCkj кТЬ  х , где С* - кон
центрация точечных дефектов, а; - параметр решетки, к - постоянная Больцмана, Т - 
температура деформирования, b - модуль вектора Бюргерса, х  - ориентационный мно
житель, DCK = Ц  ехр( -  Ек / к Т ) , £* - энергия активации миграции к-го точечного де
фекта, Do = 10 ' см*/с. В простейшем приближении для двух типов точечных дефектов 
(вакансий С у  и межузельных атомов О )  суммарная интенсивность генерации АФГ бу
дет равна:

Следовательно, для интенсивности изменения параметра дальнего порядка можно 
записать:

Здесь предполагается, что процессы переползания, вызванные межузельными ато
мами и вакансиями независимы. Это означает, что соотношение (6) представляет собой 
верхнюю оценку интенсивности изменения степени дальнего порядка.

Генерация точечных дефектов при пластической деформации монокристаллов Ь\г 
сплавов может быть представлена в виде (2). Определим функцию, описывающую ин
тенсивность аннигиляции точечных дефектов связанную с их осаждением на краевых 
дислокациях в предположении, что взаимной аннигиляции межузельных атомов и ва

(4)

d S* та,3Р 06> 
d a  d xkT b

[exp (-Ev /  кТ) + ехр ( -  £ , /кТ )]С К р . (5)
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кансий не происходит.
Пусть в процессе пластической деформации в единице объема образовалось Ап 

точечных дефектов (например, межузельных атомов). Каждый межузельный атом, 
осевший на дислокацию, увеличивает площадь антифазной границы на Ъ1. Следова
тельно, можно записать: А5*/Да = Ь1 А п /А а  . Переходя к концентрации точечных 

дефектов и учитывая, что ACk =An Q , где Г2 =Ь3 - атомный объем получим соотно
шение, определяющее интенсивность аннигиляции точечных дефектов на дислокациях: 
dC k /d a  = - b  d S /d a .

Таким образом, уравнение баланса деформационных точечных дефектов может 
быть записано в виде:

~ ^ T ~ h p f  -  Ev ''к? )  + exp Г -  Е /к Т )] С к  т p ( 7 )  
da (30...60) J G a x k T

Расчеты изменения параметра дальнего порядка в модели 
дислокационной кинетики сплавов со сверхструктурой L b

В работе [8] была сформулирована математическая модель дислокационной кине
тики в сплавах со сверхструктурой L b  в виде системы дифференциальных уравнений:

dp г  (.a G b )2p  C2e - u'lkT+C3e - u’/kT 
de 1 т G b p " 2

(8)
dr ccG bf (aG b)2p  C2e ' u‘lkT + C3e - v>'kT' 
de 2 ,[рУ  ' т G b p 1/2 J

Здесь e - относительная деформация; т = ту + a G b  p 'n - напряжение сдвига, где 

т7 = г*11 ехр(- U j k T )  + r {2] ехр(- и г/  кТ )  - напряжение трения; а  = а 0 -  Р Т  - параметр, 

характеризующий междислокационные взаимодействия; г ^ ,  а 0, р , - константы,
независящие от температуры; Ui, U2 - энергии активации самоблокировки винтовых и 
краевых компонент сверхдислокационных петель. Дополнив систему уравнений (8) 
уравнениями (3) и (6), (7) получим математическую модель, допускающую расчеты из
менения параметра дальнего порядка, обусловленного влиянием деформационных то
чечных дефектов. В рамках этой модели были проведены расчеты зависимости степени 
дальнего порядка от деформации tj(s)  для описанных механизмов. Значения парамет
ров, необходимые для решения системы уравнений были приняты равными [8]: С/ = 
6-104 Н/м2; а0 =  1,8; р  =  1,8■ Iff3; С2 =  5■ 1016 Н/м4; С3 =  Ю23 Н/м4; G =  8- Ю10 Н/м2; 
Ъ = 2,5 10'10 м; U, = 0,01 эВ; 112 = 0,07 эВ; = 300 МПа; т<2) = 1700 МПа. Были 
использованы следующие значения параметров: т]о = 1; ко = 0,5; 6= 0,5; х  = 0,42.

Результаты расчетов для различных температур, с начальными условиями 
р(о) = 1012м 2; r(o)=  ту + a G b p ( o ) 1/2; т}(0)=1 приведены на рисунках 1 - 4 .

Изменение степени порядка с деформацией в L b  сплавах для механизма, описы
вающего разрушение дальнего атомного порядка, связанного с осаждением межузель
ных атомов на вакантные места, представлены на рисунках 1-2. На рис. 1. приведены 
зависимости параметра дальнего порядка rj от деформации е  для широкого интервала 
температур испытания и доли неподвижных порогов 0,4 (рис. 1,а), и 0,2 (рис. 1,6). Из 
полученных рисунков видно, что механизм вносит существенный вклад в разрушение 
дальнего атомного порядка в L b  сплавах при деформациях, превышающих сотни про
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центов. Это означает, что заметное нарушение дальнего порядка рассмотренным меха
низмом можно ожидать лишь в областях локализации деформации, где степень дефор
мации может достигать сотни процентов, либо в условиях специальных обработок, в 
которых используются глубокие деформации (прокатка, волочение, штамповка, обра
ботка в камере Бриджмена и тому подобное).

При разных степенях деформации модель предсказывает различные изменения па
раметра дальнего порядка с температурой (рис. 1). При умеренных деформациях раз
рушение дальнего атомного порядка более интенсивно происходит при повышенных 
температурах, при глубоких деформациях наблюдается обратное. Это связано с тем об
стоятельством, что накопление дислокаций в определенном интервале температур ано
мально, то есть возрастает с увеличением температуры [8].

На рис. 2. представлены зависимости параметра дальнего порядка от деформации 
для различных долей неподвижных порогов и температур 293 К  (рис. 2,а) и 673 К  
(рис. 2,6). Из рисунков следует, что с увеличением доли неподвижных порогов пара
метр дальнего порядка уменьшается. Это является естественным, поскольку при увели
чении доли порогов, движущихся в результате неконсервативного волочения винтовы
ми дислокациями, увеличивается количество генерируемых точечных дефектов (межу
зельных атомов и вакансий), которые, нарушая порядок в расположении атомов, разу- 
порядочивают материал.

Рис. 1. Зависимость параметра дальнего 
порядка от деформации для механизма, 
описывающего разрушение дальнего атом
ного порядка, связанного с осаждением 
межузельных атомов на вакантные места, 
для различных температур (К): 1-77, 2-293, 
3-423, 4-573, 5-673, при доли неподвижных 
порогов, равной 0,4-(а) ; 0,2-(б).

Рис. 2. Зависимость параметра даль
него порядка от деформации для ме
ханизма, описывающего разрушение 
дальнего атомного порядка, связан
ного с осаждением межузельных 
атомов на вакантные места, при 
различных долях неподвижных по
рогов: 1-0,4; 2-0,3; 3-0,24; 4-0,2; для 
различных температур (К): 293 - (а), 
673 (б).

Зависимости параметра дальнего порядка от деформации,рассчитанные для меха- 
низма,описывающего разрушение дальнего атомного порядка,связанного с переполза
нием краевых сверхдислокаций под воздействием деформационных точечных дефектов, 
представлены на рисунках 3-4. Из рисунков видно, что значительное нарушение даль
него атомного порядка обнаруживается при деформациях 80%. Особенно заметным это 
нарушение становится цри значительных величинах размытия антифазных границ. В 
силу этого, а также в силу того, что процесс переползания краевых дислокаций при вы
соких температурах становится более интенсивным можно ожидать, что этот механизм 
в большей степени будет проявляться при повышенных температурах в результате уве-
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личения размытия АФГ при увеличении температуры [6] и возрастании скорости пере
ползания дислокаций. Общее уменьшение порядка, однако, как и в случае первого ме
ханизма не столь значительно, как это наблюдается в экспериментальных исследовани
ях [1-2] Можно полагать, что и в этом случае, существенные изменения дальнего по
рядка в реальных экспериментах будут наблюдаться лишь в областях локализации пла
стической деформации.

Рис. 3. Зависимость параметра дальнего 
порядка от деформации для механизма, 
описывающего разрушение дальнего 
атомного порядка, связанного с перепол
занием краевых дислокаций, для скорос
ти деформации 0,1 с 1, толщины АФГ  
2,5 нм; доли неподвижных порогов 
равной 0,4-(а), 0,2-(б) и различных
температур (К): 1-77, 2-293, 3-423, 4- 
573, 5-673.

Рис. 4. Зависимость параметра даль
него порядка от деформации для меха
низма, описывающего разрушение даль
него атомного порядка, связанного с 
переползанием краевых дислокаций, для 
скорости деформации 0,1 с 1, доли 
неподвижных порогов равной 0,4-(а), 
0,2-(б), температуры 673 К  и различной 
толщины АФ Г (нм): 1 0,5; 2-2,5; 3-5; 4- 
7,5; 5-10; 6-12,5.

Ряд допущений, используемых в модели, позволяет нам рассматривать данные ре
зультаты лишь как оценку максимально возможных изменений дальнего порядка, вы
званных рассматриваемыми механизмами. Это связано, прежде всего, с тем, что в мо
дели не учтены процессы термического упорядочения, которые становятся существен
ными при повышенных температурах. Очевидно, что учет этого обстоятельства необ
ходим и может существенно уменьшить эффекты разрушения дальнего атомного по
рядка при повышенных температурах.

Работа выполнена при поддержке гранта INTAS-97-31994.
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