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Методом дислокаційної динаміки промодельовано вплив температури та 

швидкості деформації на в’язкокрихкий перехід в полікристалічному молібдені. З 

результатів розрахунків випливає, що зі збільшенням температури випробувань 

розмір пластичної зони зростає більше ніж на порядок. Зі зменшенням 

швидкості навантаження аномальне підвищення тріщиностійкості зміщується 

до менших розмірів зерна. Цей ефект суттєво менший, ніж вплив температури. 

Зміна параметрів моделі не впливає на загальний механізм в’язкокрихкого 

переходу, який зумовлений особливостями взаємодії дислокацій пластичної зони з 

границями зерен у полікристалічному молібдені.  
 

Ключові слова: крихкопластичний перехід, дислокаційне скупчення, дислокаційна 
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Вступ 

Явище крихкопластичного переходу (КПП) впливає на можливості 

експлуатації малопластичних матеріалів і тому дослідження його 

механізмів є важливою складовою сучасної теорії міцності. Моделі, що 

описують це явище, можна умовно поділити на три групи: 

феноменологічні, які порівнюють значення руйнуючої напруги та границі 

плинності (приклад — модель Іоффе) [1—3]; механічні, які розглядають 

співвідношення між розмірами пластичної зони та зразка [4—6] або між 

розмірами пластичної зони та структурного елемента у випадку полі-

кристалів [7, 8], і фізичні, де КПП в монокристалах асоціюється зі зміною 

механізму зародження та руху дислокацій, а у випадку полікристалів 

також враховується взаємодія дислокацій с границями зерен [9—13].  

В останні роки з’явились нові моделі, які базуються на методі 

дислокаційної динаміки (ДД). В рамках цих моделей створюються 

комп’ютерні програми, які імітують рух дислокацій в пластичній зоні та 

дозволяють розраховувати вплив дислокаційного ансамблю на розподіл 

напруги в голові тріщини в усьому діапазоні навантаження до моменту 

руйнування. На даний момент опубліковано декілька статей [14—16], де 

розглядається вплив розміру зерна на КПП. Використані в них 

комп’ютерні програми грунтуються на схожому загальному алгоритмі, але 

мають певні відмінності моделювання руху дислокацій та урахування 

взаємодії дислокацій з границями, зокрема сили зображення в них 

знаходяться числовими методами, що обмежує можливості розрахунків. 
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В нашій попередній роботі [17] методом ДД проведено розрахунки, які 

на якісному та кількісному рівнях підтвердили експериментально 

встановлений факт підвищення тріщиностійкості молібдену в області 

розмірів зерен, співставних з розміром пластичної зони. Ефект в’язко-

крихкого переходу, крім чутливості до розміру зерна, має чутливість до 

температури та швидкості навантаження. Тому здатність розробленої 

моделі прогнозувати таку чутливість може слугувати критерієм її 

працездатності. 

Метою роботи є дослідження методом ДД швидкісної та 

температурної чутливості в’язкокрихкого переходу в чистому молібдені.  

В роботах [17—19] нами розглянуто фізичні принципи створення комп’ю-

терних моделей дислокаційної динаміки та описано алгоритми 

комп’ютерних програм, які дозволяють аналізувати поведінку дислокацій 

в пластичній зоні. Метод ДД дозволяє аналізувати вплив як фізичних 

характеристик матеріалу, таких як вектор Бюргерса та модуль зсуву, так і 

зовнішніх факторів — температури та швидкості навантаження — на 

в’язкокрихкий перехід в малопластичних металевих матеріалах.  

В основу комп’ютерного моделювання методом ДД покладено модель 

Райса та Томпсона [20], згідно з якою, силовий рельєф біля вершини 

тріщини створюється трьома силами: зовнішнім навантаженням; силою 

зображення, що діє на дислокації з боку вільних поверхонь; та силою опору 

з боку кристалічної гратки. Перша сила змінюється з відстанню від голови 

тріщини за законом  

x

K
xx

π2
σ =  ,                        (1) 

де К — коефіцієнт інтенсивності напруги; x — відстань від вершини, а 

сила зображення, яка діє на саму дислокацію,  

x

Gb
m

π4
σ −= ,                        (2) 

де G — модуль зсуву; b — вектор Бюргерса. Сила тертя гратки 

приймається незмінною. Суперпозиція цих сил схематично представлена 

на рис. 1. 

      
 

     Рис. 1. Розподіл напруг біля голови тріщини. 
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Рис. 2. Блок-методу схема дислокаційної динаміки. 

 

На відстані x < x0 дислокації притягуються до тріщини, на відстані x0 < 

x < x1 — відштовхуються від тріщини, а за умови x > x1 гальмуються 

силами тертя гратки. Емісія дислокацій з голови тріщини не відбувається 

доти, доки відстань r0 не стане більшою за радіус ядра дислокації. З до-

сягненням необхідного навантаження дислокації виходять з вершини 

тріщини та переміщуються у потенційному полі на відстань x > x0, 

створюючи у вершині зону, вільну від дислокацій.  

Якщо поблизу вершини тріщини знаходиться ансамбль дислокацій, 

процес ускладнюється, оскільки до згаданих трьох сил додаються напруги 

інших дислокацій ансамблю та їх сил зображення. Дислокації, що вийшли 

з вершини, згруповуються в скупчення. Щільність дислокацій у скупченні 

зменшується по мірі віддалення від голови тріщини. Такі скупчення споcтері- 

гаються з навантаженням зразка з 

тріщиною “in situ” в колонні 

мікроскопа. 

Час в моделях складається з 

дискретних кроків. На кожному 

кроці робиться розрахунок 

напруги для всіх дислокацій в 

ансамблі, потім обчислюються 

швидкості  та  відповідні нові 
положення (рис. 2). Детальніше 

про метод дислокаційної 
динаміки можна дізнатися з 

наших попередніх робіт [17—19] 

та з монографій [21—24] з цієї 

проблематики.  

 
Рис. 3. Пластична зона біля вершини 

тріщини. 
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У запропонованої моделі одинадцять джерел дислокації: десять на 

границі зерна та одне біля вершини тріщини (рис. 3). Коли напруження на 

джерелі дислокацій перевищувало початкове напруження (напруження 

тертя гратки), то з нього випускалися дислокації: дві, якщо джерело знахо-

дилося поблизу вершини тріщини, і одна, якщо воно знаходилося поблизу 

границі зерна. 

 Тріщина піддається навантаженню за чистою модою I, яка відповідає 

коефіцієнту інтенсивності напруження KI. Тому напруження, що діє на 

дислокації від вершини тріщини, обчислюється, згідно з роботою [6], 

наступним чином: 
 

 

       ,
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 (3) 

де σv — зовнішнє напруження; θ — кут між площиною ковзання 

дислокації та віссю x. 

Також в моделі враховано напруження, які діють на дислокацію з боку 

інших дислокацій, та сили зображення.  

Швидкості дислокацій розраховувалися за формулою [25] 

  v = A12σ12,                         (4) 
 

де cм/Пaexp
2 10

102,6 − −
=kTF

kT

bD
=A

k

s )/( ; Ds — коефіцієнт 

самодифузії; k — константа Больцмана; T — температура; Fk — енергія 

зародження дислокаційного перегину; σ12 — напруження, що діє на 

дислокацію. Потім нові переміщення кожної дислокації розраховувались 

як добуток швидкості та часового кроку. Часовий крок обраний таким 

чином, щоб дислокація, на яку діє максимальне напруження, пройшла 

відстань 30b за цей час.  

Поточне значення коефіцієнта інтенсивності напруження Кin 

обчислювали за наступною формулою для кожного значення зовнішнього 

напруження, яке зростало з постійною швидкістю [20]: 

       
−

−
n

in
r

Gb
a=K

)θ(sin)2/θ(cos

2π)ν1(2

3
2πσv , (5) 

де сумування відбувається по всіх дислокаціях у зерні, що містить 

вершину тріщини; а — напівдовжина тріщини; ν — коефіцієнт Пуассона; r 

— відстань від кінця тріщини до дислокації. Оскільки фрактографія 

полікристалу молібдену показує, що кінчик тріщини залишається гострим, 

затуплення тріщини не враховувалося. 

З використанням цієї моделі проаналізовано розподіл дислокацій в 

чистому молібдені біля голови тріщини та зміни в розподілі дислокацій біля 

вершини тріщини залежно від часу [17] та відстані [18]. Отримані результати 
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прогнозують поведінку дислокацій біля вершини тріщини і добре 

узгоджуються з in-situ дослідженнями в трансмісійному мікроскопі [26].  

Комп’ютерні розрахунки дозволяють прогнозувати вплив екранування 

дислокаційного ансамблю на поточне значення коефіцієнта інтенсивності 

напруження. Саме ця можливість була нами використана в подальшому 

для прогнозування тріщиностійкості полікристалічного молібдену в 

діапазоні температур в’язкокрихкого переходу. 

 Для цього в комп’ютерну програму додавали умову: коли коефіцієнт 

інтенсивності напруження Кin перевищував К1с для крихкого матеріалу, 

вважалося, що матеріал зруйнувався. Розрахункове значення критичного 

коефіцієнта інтенсивності Кcrit визначали за формулою [21] 
 

             
a=Kcrit 2πσv ,      (6) 

де σv — значення зовнішнього напруження в момент руйнування. 

Комп’ютерний розрахунок з використанням рівнянь (5) та (6) дозволяє 

визначити критичне значення Кcrit, яке відповідає розрахунковій 

тріщиностійкості К1c з урахуванням впливу дислокацій, що формують 

пластичну зону.  

Результати моделювання підтверджують думку, що немонотонний 

характер залежності в’язкості руйнування від розміру зерна обумовлений 

особливостями взаємодії дислокацій, які формують пластичну зону, з 

границями зерен [18, 19]. 

У випадку великих розмірів зерен щільність дислокацій поступово 

зменшується з відстанню від голови тріщини, тому екрануюча дія 

дислокацій мала і збільшення тріщиностійкості незначне. За меншого 

розміру зерна формується скупчення біля границі і під дією скупчення 

спрацьовують джерела Франка—Ріда в сусідніх зернах і в них 

утворюється дислокаційний pile-up. Саме під його дією в пластичній зоні 

першого зерна відбувається перерозподіл дислокацій, які переміщуються 

до голови тріщини і значно підвищують тріщиностійкість. 

Встановлені закономірності взаємодії пластичної зони з границями зерен 

в області в’язкокрихкого переходу є загальними і повинні зберігатись   зі 

зміною умов експерименту. Але оскільки зовнішні чинники, такі як 

температура та швидкість навантаження, можуть впливати на формування 

пластичної зони, умови реалізації КПП будуть досягнуті для інших 

розмірів зерен, які можуть бути визначені з комп’ютерного розрахунку.  

Для випадку полікристалічного молібдену в розрахунковому експе-

рименті використовувались наступні параметри моделі: b = 3·10-10 м, G = = 

140 ГПа, K1c = 2 МПa·м1/2, розмір дислокаційного джерела 50b, а = 2 мм.  

Оскільки температура випробувань впливає на напруження опору з 

боку кристалічної гратки, в моделі враховувалась термічна компонента 

напруження плину. Для чистого монокристалу молібдену відповідні 

значення взяті з даних робіт [27, 28], також враховувалось, що між 

границею плину  та  напруженням зсуву існує зв’язок τкр = σ0,2/2 [29, 30]. 

За температури 77 К це напруження складає 200 МПа, за температур 173 

та 293 К — 100 та 20 МПа.  
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Вплив температури на критичне 

напруження зсуву та розмір 

пластичної зони  
  

T, K τкр (T) L, мкм 

77 199,7 11,2 
173 37,1 158 
293 20,7 237 

 

Розрахунковий експеримент 

показав, що напруга тертя гратки 

найбільш суттєво впливає на 

розподіл дислокацій поблизу верши-

ни тріщини і розмір пластичної 

зони. У таблиці наведено результати 

розрахунків впливу температури на 

розмір пластичної зони, з яких 

слідує, що зі зміною  температури 

випробувань від рідкого азоту до кімнатної температури розмір пластичної 

зони зростає більше ніж на порядок. Тобто зі зменшенням опору руху 

дислокацій з боку кристалічної гратки розмір пластичної зони збільшується 

і дислокаційне скупчення стає співрозмірним з розміром зерна.  

Згідно з висновками нашої попередньої роботи [17], співвідношення 

між розмірами пластичної зони та зерна є визначальним фактором, який 

відповідає за в’язкокрихкий перехід в молібдені. Проведені модельні 

розрахунки підтверджують, що з підвищенням температури випробувань 

в’язкокрихкий перехід, який асоціюється з аномальним збільшенням 

тріщиностійкості, відбувається зі значним зменшенням розміру зерна, це 

добре узгоджується з експериментальними даними (рис. 4). 

В модельному експерименті швидкість навантаження визначалася на 

кожному кроці як лінійна функція часу:  

                                      σn+1(t) = σn(t)+Δσ·tn.                                               (7) 

Нами було розглянуто три значення Δσ, які відрізнялися одне від 

одного на декілька порядків (рис. 5). Моделювання показало, що зміна 

швидкості навантаження впливає на параметри пластичної зони, оскільки 

її кінцевий розмір обмежений моментом досягнення критичної руйнуючої 

напруги. За результатами розрахунків (рис. 5), зі зменшенням швидкості 

навантаження аномальне підвищення тріщиностійкості зміщується до 

менших розмірів зерна. Зазначимо, що цей ефект суттєво менший, ніж 

вплив температури. 
  

 
Рис. 4. Залежність тріщиностійкості від розміру зерна за різних 

температур (К): ■ — 293; ♦ — 173; ● — 77. 
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Рис. 5. Залежність тріщиностійкості від розміру зерен за різної 
швидкості  навантаження (МПа∙с-1):  ♦ — 100; ■ — 5000; ▲ — 10 

000. 
 

 
Рис. 6. 0бчислена щільність дислокацій у пластичній зоні як 

функція відстані від вершини тріщини r для великого d3, 

середнього d2 та малого d1 розмірів зерна в полікристалі 

молібдену. Пунктиром позначена друга границя зерна. 
 

Результати комп’ютерного моделювання показали, що зміна 

параметрів моделі суттєво впливає на критичні значення розміру зерна, за 

яких відбувається в’язкокрихкий перехід в полікристалічному молібдені. 

Розрахована в межах цієї моделі температурна та швидкісна чутливість 

КПП добре узгоджується з експериментом [19]. Слід зазначити, що з 

варіюванням зовнішніх параметрів змінюються лише кількісні показники 

КПП, тоді як фізичний механізм залишається незмінним. Визначальну 

роль відіграє взаємодія дислокацій  пластичної зони з границями зерен 

полікристала. Цей механізм описаний нами в попередній роботі та 

схематично представлений на рис. 6. Незалежно від швидкості 

навантаження та температури випробувань можна виділити три характерні 

діапазони розмірів зерен. 
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Для великих розмірів зерна d3 (рис. 6) в’язкість руйнування не 

залежить від розміру зерна, оскільки розмір пластичної зони залишається 

меншим за розмір зерна, хоча існування пластичної зони поблизу вершини 

тріщини практично не впливає на тріщиностійкість.  

Для розміру зерен від d3 до d2 поблизу границі утворюється 

дислокаційне скупчення та зернограничні джерела починають працювати 

у  сусідньому зерні, однак до моменту руйнування виділяють невелику 

кількість дислокацій. Це може приводити до слабкого підвищення 

тріщиностійкості.  

Для малого розміру зерен d1, коли пластична зона охоплює декілька 

зерен, в’язкість руйнування починає швидко зростати. У цьому випадку 

кількість дислокацій у сусідніх з тріщиною зернах різко зростає. Їх 

взаємодія з дислокаційним скупченням в першому зерні призводить до 

переміщення дислокацій ближче до вершини тріщини. Відбувається її 

екранування і, як наслідок, спостерігається стрімке зростання 

тріщиностійкості. 
 

Висновки 

Методом дислокаційної динаміки промодельована поведінка дисло-

кацій в пластичній зоні біля вершини тріщини за різних умов 

навантаження. Проаналізовано вплив температури та швидкості наванта-

ження на тріщиностійкість та КПП в полікристалах молібдену з різним 

розміром зерна.   

Результати моделювання показали сильну залежність КПП від 

температури, що зумовлено різкою зміною розміру пластичної зони з тем-

пературою. Зі зниженням температури умови екранування дислокаціями 

вершини тріщини виконуються за менших розмірів зерна. Різке зростання 

тріщиностійкості спостерігається в більш дрібнозернистих станах. 

За розрахунками, зміна швидкості навантаження впливає на параметри 

пластичної зони, оскільки її кінцевий розмір обмежений моментом 

досягнення критичної руйнуючої напруги. На відміну від температури, 

швидкість навантаження відносно слабко впливає на крихкопластичний 

перехід. 

Розрахункові значення механічних характеристик добре узгоджуються 

з результатами експериментів. Створена комп’ютерна програма дозволяє 

прогнозувати структурну, температурну та швидкісну чутливості 

граничних механічних характеристик ОЦК металів в області температур 

крихкопластичного переходу. 

Зазначимо, що в запропонованій моделі використовується сингулярна 

складова поля напружень і не враховується регулярна складова. Це може 

бути причиною певного завищення прогнозованої величини в’язкості 

руйнування. Крім того, крихкопластичній перехід може супроводжуватись 

зміною механізму розповсюдження тріщини з появою стадії повільного 

зростання. Ці питання планується врахувати в подальшому удосконаленні 

програми.  
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Computer modeling by the DD method is based on the Rice and Thompson model, according to 

which the force relief near the crack tip is created by three forces: an external load, an image 

force acting on dislocations from the free surfaces, and a resistance force from the crystal lattice. 

The interaction between dislocations in the plastic zone is calculated step by step. At each step, 

the stress is calculated for all dislocations in the ensemble and the velocities and corresponding 

new positions are calculated. Computer calculations make it possible to predict the impact of 

dislocation ensemble shielding on the current value of the stress intensity factor. The calculated 

value of crack resistance was determined under the condition of reaching the critical value of the 

stress intensity coefficient of the brittle material at the crack head. The effect of temperature and 

strain rate on the viscous-brittle transition in polycrystalline molybdenum was modeled using the 

dislocation dynamics method. From the results of the calculations, it follows that when the test 

temperature changes, the size of the plastic zone increases by more than an order of magnitude. 

As the loading rate decreases, the abnormal increase in crack resistance shifts to smaller grain 

sizes. This effect is significantly smaller than the effect of temperature. Changing the parameters 

of the model does not change the general mechanism of the viscous-brittle transition, which is 

associated with the peculiarities of the interaction of dislocations in the plastic zone with grain 

boundaries in polycrystalline molybdenum. Regardless of the speed of loading and the 

temperature of the tests, three characteristic ranges of grain sizes can be distinguished: With 

large grains, the fracture toughness remains unchanged because the size of the plastic zone is 

much smaller than the grain size. With the average grain size, a dislocation cluster is formed near 

the boundary, grain boundary sources begin to work in the neighboring grain, forming a small 

number of dislocations there, which contributes to a slight increase in crack resistance. With a 

small grain size, the fracture toughness begins to increase rapidly, since the plastic zone covers 

several grains. The dislocation cluster moves to the top of the crack and screens its propagation. 

Keywords: phenomenon of brittle-plastic transition, dislocation clustering, dislocation dynamics. 
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