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Чувствительность механических свойств материалов к нарушениям трансляционной инвариантно-
сти кристаллической решетки создает возможность манипулировать этими свойствами в желаемом
направлении посредством легирования или создания твердых растворов. В работе теоретически
изучены механизмы такого манипулирования применительно к материалам, в которых подвиж-
ность дислокаций контролируется в основном потенциальным рельефом кристаллической решет-
ки – так называемым рельефом Пайерлса. Вследствие концентрации легирующих атомов в дисло-
кационных ядрах, играющих роль ловушек для этих атомов, динамические свойства дислокаций из-
меняются, что приводит и к модификации макроскопических механических свойств материала.
Теория влияния легирования на кинковый механизм преодоления барьеров Пайерлса построена с
учетом неупорядоченности содержания атомов раствора в дислокационных ядрах. При этом непо-
средственное описание кинетики характерных для кинков элементарных процессов заменено ста-
тистическим описанием. Рассмотрено разнонаправленное воздействие флуктуаций распределения
атомов раствора, повышающих частоту образования пар кинков, но тормозящих распространение
кинков вдоль дислокационных линий. Торможение кинков может приводить к аномальному харак-
теру их подвижности, называемому квазилокализацией. Найдены условия преобладания ускоряю-
щего или тормозящего фактора, соответствующих в макроскопическом плане упрочнению или
разупрочнению материала.
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ВВЕДЕНИЕ
Пластичность металлов с объемно-центриро-

ванной кубической структурой чрезвычайно
чувствительна к легированию даже в малых кон-
центрациях от нескольких единиц до сотен леги-
рующих атомов на миллион собственных атомов
[1–15]. Это связано с тем, что движение дислока-
ций сопровождается увлечением растворенных в
кристалле легирующих атомов, поскольку те на-
ходят себе в дислокационном ядре энергетически
выгодные позиции. В результате в дислокацион-
ном ядре собирается избыточная концентрация
атомов твердого раствора, на несколько порядков
превосходящая среднюю объемную их концен-
трацию. Это приводит к существенной модифи-
кации динамических характеристик дислокаций
и пластического течения материала в целом. Как
правило, собранные в ядрах легирующие атомы
тормозят движение дислокаций, что приводит к
упрочнению материала – так называемому ди-

намическому деформационному старению. По-
нятное качественно, количественно это явление
мало изучено. Развитие теории влияния избыточ-
ного содержания атомов раствора в дислокацион-
ных ядрах на динамические свойства дислокаций
являлось целью настоящей работы.

Как известно [16–26], в материалах с высоким
потенциальным рельефом кристаллической ре-
шетки, превосходящим другие барьеры для дви-
жения дислокаций, имеет место пайерлсовский
механизм пластичности, при котором дислока-
ции движутся посредством термофлуктуацион-
ного образования и распространения пар кинков.
При не слишком больших концентрациях твер-
дого раствора кинковый механизм движения дис-
локаций, хотя и в модифицированном виде, со-
храняется. В большинстве работ, посвященных
пайерлсовскому механизму пластической дефор-
мации, рассмотрено образование пар кинков,
характеризуемых некоторой единой энергией ак-
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тивации. Это позволяет сравнительно просто рас-
считывать скорость движения дислокаций и ха-
рактеристики пластичности материалов. В то же
время при наличии неупорядоченной подсисте-
мы растворенных в кристалле чужеродных ато-
мов естественно ожидать существования значи-
тельного разброса условий образования пар кин-
ков и, как следствие, спектра энергий активации.
Это существенно меняет расчет кинетики дисло-
каций, так как требует привлечения статистиче-
ских методов.

Имеются различные подходы к расчету кине-
тики дислокаций в неупорядоченных твердых
растворах. Например, применяют метод модели-
рования Монте-Карло [27], позволяющий, в
принципе, проследить за движением каждого от-
дельного атома в выбранной ячейке. Распростра-
нены также феноменологические модели, отсе-
кающие часть избыточной информации посред-
ством использования метода “среднего поля”.
В отличие от таких работ, где рассмотрено влия-
ние собранных дислокациями атомов твердого
раствора “в среднем”, в настоящей работе изучен
кинковый механизм преодоления дислокацией
потенциальных барьеров, созданных кристалли-
ческой решеткой (барьеров Пайерлса) с явным
учетом неупорядоченности распределения рас-
творенных атомов. Рассмотрено влияние стати-
стических вариаций распределения атомов рас-
твора на обе существенные стадии пайерлсовско-
го механизма преодоления барьеров: зарождение
пар кинков и их распространение вдоль дислока-
ционной линии.

ВЛИЯНИЕ ПРИМЕСНОГО СОДЕРЖАНИЯ 
ДИСЛОКАЦИОННОГО ЯДРА 

НА ТЕРМОФЛУКТУАЦИОННОЕ 
ЗАРОЖДЕНИЕ ПАР КИНКОВ

Положение дислокации в долине периодиче-
ского потенциального поля кристаллической ре-
шетки устойчиво по отношению к относительно
небольшим тепловым флуктуациям вследствие
наличия барьеров, отделяющих одну долину от
другой – так называемых барьеров Пайерлса [26].
Высота этих барьеров характеризуется напряже-
нием Пайерлса σP, при превышении которого
приложенным внешним напряжением σ барьеры
подавляются. Внешнее напряжение σ < σP делает
долины кристаллического рельефа неэквива-
лентными по энергиям, и положение дислокации
в одной долине кристаллического рельефа оказы-
вается устойчивым только по отношению к срав-
нительно небольшим тепловым флуктуациям.
Такое состояние метастабильно и имеет конечное
время жизни, так как существует механизм, пере-
водящий дислокацию в энергетически более вы-
годное положение в соседней долине кристалли-
ческого потенциального поля в направлении дей-

ствия напряжения. Этот механизм реализуется
посредством термофлуктуационного смещения
участка дислокации и его последующего разрас-
тания. Зародыш смещения дислокации из одной
долины кристаллического потенциального поля в
соседнюю в случае напряжений много меньших
напряжения Пайерлса, изучаемом в настоящей
работе, представляет собой разделенную пару
кинк–антикинк. Энергия пары кинков в свобод-
ном от чужеродных атомов материале на прямо-
линейном участке дислокационной линии [26]:

(1)

Здесь Ek – энергия одного кинка или антикинка;
l – расстояние между составляющими пару; F =
= σbh – действующая на кинки движущая сила,
создаваемая внешним напряжением σ; b – вели-
чина вектора Бюргерса дислокации; h – расстоя-
ние между долинами кристаллического рельефа.
Ei(l) – энергия взаимодействия кинков в прибли-
жении теории упругости, обратно пропорцио-
нальная расстоянию между кинками в паре Ei(l) =
= α/l [26]. Минимальная энергия, требуемая для
активации пары кинков в чистом материале, да-
ется максимумом функции Ekp(l) при оптималь-
ном размере пары l0 = (α/F)1/2 и равна E0(F) =
= 2Ek – 2(αF)1/2. Частота термоактивационного
зарождения пар кинков на единицу длины дисло-
кации в этом случае есть J = J0exp[–E0(F)/kT], где
T – температура, k – постоянная Больцмана, J0
малосущественный для дальнейшего размерный
предэкспоненциальный фактор. В отсутствие за-
метного рельефа Пайерлса второго рода кинки
свободно распространяются от места рождения
до столкновения с соседними кинками или до по-
верхности образца.

Роль статичных атомов раствора в низколеги-
рованных материалах может быть описана влия-
нием отдельных атомов на элементарные акты
кинкового механизма – зарождение и перемеще-
ние кинков. В приближении линейного натяже-
ния это было сделано в [28], в более современных
атомистических подходах с аналогичными каче-
ственными результатами в [29, 30]. В области
сравнительно более высоких температур примес-
ные атомы приобретают достаточную подвиж-
ность, чтобы вовлекаться в движение силовыми
полями дислокаций. При перемещении дислока-
ций происходит набор примесей дислокацион-
ными ядрами – так называемое динамическое
старение [31, 32]. Концентрация примесей в дис-
локационных ядрах, намного превосходящая сред-
нюю концентрацию в объеме, объясняет сильное
влияние, казалось бы, ничтожного количества при-
месей в низколегированных материалах. В про-
стейшей и наиболее часто используемой модели
“среднего поля” это влияние описывают одно-
родной модификацией барьера Пайерлса [33].
В описанном выше подходе Лоте и Хирта [26],

= − −( ) ( )2 .kp k iE l E Fl E l
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справедливом при напряжениях, малых по срав-
нению с напряжением Пайерлса, однородная пе-
ренормировка может быть описана уменьшением
движущей кинки силы F → F – ρu, где ρ – линей-
ная плотность растворенных атомов, u – измене-
ние из-за наличия растворенного атома энергии
дислокации при переходе между долинами кри-
сталлического поля. Простое обобщение формул
для беспримесного материала (1) и последующих
формул дает размер зародыша 2lr, lr = 1/2[α/(F –
‒ ρu)]1/2, энергию в максимуме потенциала пары
кинков, представляющую энергию активации,
Er = 2Ek – 2[α(F – ρu)]1/2. Частота термоактиваци-
онного зарождения пар кинков на единицу длины
дислокации в этом приближении есть

(2)

Однако считать линейную плотность приме-
сей ρ однородной в неупорядоченных твердых
растворах нет достаточных оснований. Поэтому
представляет интерес произвести расчет с учетом
статистических флуктуаций распределения рас-
творенных атомов и сравнить результаты с расче-
том “в среднем”.

В процессах термоактивации важную роль иг-
рают неоднородности энергетического рельефа.
В неупорядоченных твердых растворах распреде-
ление примесей в ядре также наследует эту неупо-
рядоченность. Будем предполагать, что барьер
для миграции кинка пренебрежимо мал по срав-
нению с барьерами для трубочной диффузии при-
месей вдоль дислокации. Это позволит считать
примесные конфигурации статичными и не успе-
вающими измениться в процессе образовании
пар кинков.

В случайно неоднородном распределении
атомов раствора вдоль дислокации встречаются
флуктуационные сгущения и разрежения. Ло-
кальное понижение барьера Пайерлса, уменьша-
ющее энергию активации пары кинков, может
быть достигнуто понижением плотности раство-
ренных атомов ρ(x) < ρ в некотором интервале,
что создаст в этом интервале повышение эффек-
тивной движущей дислокацию силы.

Рассчитаем функцию распределения Pa(E)
различных значений энергии E образования пар
кинков. Общее выражение для Pa(E) может быть
записано континуальным интегралом по про-
странству, “точками” которого являются всевоз-
можные конфигурации атомов раствора ρ(x).
Интеграл вычисляется со статистическим весом
exp{S[ρ(x)]} с соответствующей конфигурации
энтропией S[ρ(x)]:

(3)

( )[ ]{ }( )= − − α − ρ 1 2
0exp 2 2 .kJ J E F u kT

ρ= δ − ρ ρ ρ( ) [ ( )]} { [ ( )]} ( ){ exp ,aP E N E E x S x D x

где нормировочный множитель есть Nρ = 1/

{S[ρ(x)]}Dρ(x). Здесь использовано обозна-
чение Dρ(x) для дифференциала в пространстве
конфигураций растворенных атомов.

Будем считать распределение примесей вдоль
линии дислокации полностью хаотичным и ис-
пользуем выражение для энтропии S[ρ(x)] [33]:

(4)

Оценку интеграла в (3) проводят методом “опти-
мальной флуктуации” [34]. Для этого необходимо
в хаотическом расположении атомов раствора в
материале найти конфигурацию, обеспечиваю-
щую требуемое понижение барьера для зарожде-
ния пары кинков и имеющую наибольшую веро-
ятность реализации. Опишем такую оптимальную
конфигурацию. Распределение растворенных ато-
мов между местом возникновения еще неустой-
чивого зародыша пары кинков минимального
размера и точкой максимума потенциала пары
кинков, то есть размера устойчивого зародыша,
не имеет значения и может быть принято одно-
родным. Обозначим его плотность ρ0. Максимум
энергии пары кинков будет понижен с уменьше-
нием расстояния между кинком и антикинком до
величины 2x1, x1 = 1/2(α/(F – ρ0u)]1/2 < lr (в безраз-
мерных переменных x1/l0 = [fr/(fr – r0)]1/2, fr = F/ρu,
r0 = ρ0/ρ) и равен Er0 = 2Ek – 2(α/(F – ρ0u)]1/2 < Er.
Закончиться разрежение при x < lr не может, так
как в этом случае потенциал продолжил бы рост
до точки lr. Наиболее вероятным продолжением
потенциала является наличие плато, оканчива-
ющегося при x2 = lr = 1/2[α/(F – ρu)]1/2 =
= l0[fr/(fr – 1)]1/2 на склоне однородного потенци-
ала, где Er0 = 2Ek + 2u[ρ0x1 + N2(x2)] – α/2x2 – F2x2.
В промежутке x1 < x < x2 на плато Er0 = 2Ek +
+ 2u[ρ0x1 + N2(x)] – α/2x – F2x, откуда следует:

(5)

Здесь N2(x) =  – число атомов

раствора на интервале (x1, x).
Эта флуктуационная конфигурация проиллю-

стрирована на рис. 1б. На рис. 1а изображен ба-
рьер для образования пары кинков при таком
распределении примесей, как на рис. 1б, в срав-
нении с однородным распределением со средним
значением плотности растворенных атомов. На-
личие плато легко понять из простых соображе-
ний. Опускание потенциала пары кинков ниже
нужного уровня в интервале (–lr, lr) требует более
сильной флуктуации в распределении атомов рас-
твора, что уменьшает вероятность ее реализации.

Вероятность осуществления описанной выше
оптимальной флуктуации в распределении ато-
мов раствора равно P{ρopt(x)} = exp{S[ρopt(x]}.

 exp

{ }ρ = − ρ ρ ρ + ρ ln[ .( )] ( ) [ ( ) ]S x x x e dx

ρ = − α − = − −2 2 2
02 2 2( ) [ ] .( )1x x F u F l x u

α −
1

2( 2 2 ) 2
x

x
x F dx u
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Подстановка выражений для ρopt(x) и вычисление
интеграла дают

(6)

Величина высоты барьера, она же энергия ак-
тивации пары кинков, однозначно связана с ве-
личиной r0 = ρ0/ρ, характеризующей флуктуаци-
онное относительное уменьшение плотности
атомов раствора. Используя безразмерные пере-
менные, имеем

(7а)

В обращенном виде

Здесь Ekr = Ek/(αρu)1/2, Er = E/(αρu)1/2.
Рис. 2 наглядно демонстрирует наличие раз-

броса энергий образования пар кинков в неупо-
рядоченных твердых растворах. Этот разброс
может непосредственно проявляться в спектрах
внутреннего трения и более завуалировано –
в экспериментах с длиннопробежным движением
дислокаций.

СРЕДНЯЯ ЧАСТОТА ОБРАЗОВАНИЯ
ПАР КИНКОВ

Найденная функция распределения энергий
образования пар кинков дает возможность вы-
числять различные средние характеристики ки-
нетики процесса преодоления барьера Пайерлса.
Наибольший интерес для динамики дислокаций
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представляет средняя частота термоактивируемо-
го зарождения пар кинков, даваемая выражением

(7б)

Если параметр (αρ/u)1/2  1, входящая в (7a)
экспонента имеет резкий максимум, в основном
и определяющий величину интеграла. Из условия
экстремальности нетрудно получить соответству-
ющее максимуму значение плотности атомов
раствора во флуктуации r0 = ρ0/ρ = exp(–u/kT).
Подставляя это значение в (7б), получаем оценку
средней частоты:

(8)

На рис. 3 средняя частота образования пар
кинков, характеризуемая величиной G = ln[( /J0)/
/(αρ/u)1/2], показана в сравнении с соответствую-
щей величиной при однородном распределении
атомов раствора. Можно видеть, что наличие ста-
тистических вариаций распределения атомов
раствора повышает частоту образования пар кин-
ков тем сильнее, чем температура ниже.

Средняя частота генерации кинков на единице
длины дислокации определяет рост со временем
средней плотности кинков nk(t) = . При отсут-
ствии сильного влияния примесей на разбегание
кинков (противоположная ситуация будет рас-
смотрена в следующем разделе) за то же время t
типичные пары кинков расширятся до размеров
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Рис. 1. Иллюстрация флуктуационного разрежения
(а) в распределении атомов раствора r(x) = ρ(x)/ρ,
приводящего к понижению потенциального барьера
для образования пары кинков (б). Пунктирной лини-
ей показан потенциал пары кинков при однородном
распределении атомов раствора в ядре дислокации.
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Рис. 2. Вероятность встретить флуктуационное разре-
жение плотности атомов раствора Pr, приводящее к
понижению энергии активации пары кинков на ΔE.
Значения параметра fr = F/ρu указаны цифрами у
кривых, (αρ/u)1/2 = 1.
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порядка vt, где v – скорость движения кинков.
Когда этот размер дорастет до величин порядка
среднего расстояния между образовавшимися па-
рами кинков 1/nk(t), начнутся их столкновения и
слияния, и дислокация завершит процесс перехо-
да в следующую долину потенциального поля
кристаллической решетки. Таким образом, время
перехода дислокации ta определяется соотноше-
нием

(9)

так что ta ≈ 1/(v )1/2, что отличается от беспри-
месного случая простой заменой J → .

ТОРМОЖЕНИЕ РАСПРОСТРАНЕНИЯ 
КИНКОВ ФЛУКТУАЦИЯМИ 

РАСПРЕДЕЛЕНИЯ РАСТВОРЕННЫХ 
АТОМОВ

Статистические неоднородности распределе-
ния атомов раствора вдоль дислокации оказывают
разнонаправленное действие на две существен-
ные стадии преодоления дислокацией барьера
Пайерлса. Преобладающее влияние разрежений
плотности растворенных атомов в конечном ито-
ге благоприятствует зарождению кинков. Однако
на разбегание кинков от места их рождения пре-
обладающее влияние оказывают сгущения плот-
ности атомов раствора, создающие пики потен-
циального поля, являющиеся барьерами для ми-
грации кинков. Для преодоления этих барьеров
требуется термоактивация, и такие барьеры могут
замедлять разбегание кинков и тем самым вно-
сить свой вклад в торможение дислокаций.

Статистические закономерности преодоления
барьеров дислокационными кинками в случай-
ном созданном растворенными атомами потен-
циальном кристаллическом поле были изучены в
работах [35–39]. Было показано, что влияние ато-
мов раствора на динамику кинков может приво-
дить к кинетическому фазовому превращению с
изменением характера движения и переходом к
нелинейному дрейфу или, иначе, к так называе-
мой аномaльной кинетике. Такой переход был
связан с повышением роли экстремально силь-
ных флуктуаций потенциального поля из-за хао-
тического распределения растворенных атомов,
приводящих к возникновению медленно убыва-
ющих асимптотик времен задержек кинков на
них – так называемых “тяжелых хвостов” [40].
Это предсказание было экспериментально под-
тверждено в [41]. Обзор многочисленных работ
по аномальной кинетике представлен в [42, 43].
В этом случае длина пробега кинков x зависит от
времени нелинейно как x ≈ x0(t/t0)δ, где δ < 1, а t0 –
некоторое характерное время элементарного акта
перемещения кинка, Показатель степени есть δ =
= (kT/u)ϕ, где ϕ находится из соотношения

( )= ≈ v1 1 ,( )kn t J t t

J
J

(10)

Соотношение (10) выписано применительно к
асимметричному случаю, когда учтены атомы
раствора только из одной долины кристалличе-
ского поля вдоль ядра дислокации. Симметрич-
ный случай и более общая ситуация изучены в ра-
ботах [44, 45]. Аналогия с процессом Винера с
дрейфом рассмотрена в работе [46].

Если определяемое из уравнения (10) значение
ϕ < u/kT, т.е. δ < 1, движение кинков имеет ано-
мально медленный характер, называемый квази-
локализацией. При δ обращающемся в 1 закон
движения кинков переходит в обычный линей-
ный дрейф. Таким образом, условие δ = 1 опреде-
ляет границу кардинальной смены режимов дви-
жения кинков и дислокации в целом. Квазилока-
лизация кинков с повышением концентрации
атомов раствора является причиной дополни-
тельного замедления движения дислокаций к замед-
лению “в среднем” и в макроскопическом плане
к дополнительному упрочнению материала.

Заменяя в уравнении (9) длину свободного
пробега кинка на длину смещения при нелиней-
ном дрейфе, получаем видоизмененное уравне-
ние для времени перехода:

(11)

Уравнение (9) соответствует ситуации, в кото-
рой влияние флуктуаций в распределении атомов
раствора благоприятствует зарождению кинков,
приводя к ускорению движения дислокаций по

ϕ − ϕ = ρ −[ ( ) ]exp 1 1.F u

( ) δ≈ 0 0( )1 .J t x t t

Рис. 3. Иллюстрация зависимости средней частоты
образования пар кинков от движущей силы при раз-
личной температуре, характеризуемая величиной G =
ln[( /J0)/(αρ/u)1/2]. Кривые отвечают kT/u = 0.1 (1);
0.2 (2); 0.5 (3); 1 (4). Сопутствующие штриховые ли-
нии изображают частоты образования пар кинков
при однородном распределении атомов раствора. Па-
раметр Er = 3.
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сравнению с влиянием “в среднем”. Уравнение (11)
соответствует ситуации, когда торможение кин-
ков частично компенсирует повышение частоты
их зарождения. Рис. 4 наглядно демонстрирует
переход к изменению характера движения дисло-
каций вследствие включения квазилокализаци-
онного механизма торможения кинков.

Найдя из уравнений (9)–(11) время перехода
дислокации в соседнюю долину кристаллическо-
го потенциального поля ta, получаем среднюю
скорость движения дислокаций Va = h/ta.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В работе развита модель учета влияния стати-

стической неупорядоченности распределения ато-
мов раствора в дислокационных ядрах на кинетику
преодоления дислокациями барьеров Пайерлса.
Рассчитан спектр энергий и средняя частота об-
разования кинков в зависимости от движущей
силы, температуры, концентрации атомов рас-
твора. Рис. 4 демонстрирует как вносимые неупо-
рядоченностью количественные изменения по
сравнению с наиболее употребительной моделью
среднего поля, так и качественные изменения.
Главное качественное изменение заключается в
выявлении квазилокализационного перехода в
подвижности кинков. В модели среднего поля
подобные явления принципиально не обнаружи-
мы. Другим важным следствием является то об-
стоятельство, что при наличии спектра значений
энергии активации зарождения пар кинков в раз-
личных условиях проявляется та или иная эффек-
тивная энергия активации движения дислокаций.
Это находится в качественном согласии с экспе-

риментальными данными in situ наблюдений дви-
жения винтовых дислокаций в α-Fe по пай-
ерлсовскому механизму [47, 48].
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Mechanism of Solid Solution Hardening: Quasilocalisation of Dislocation Kinks
B. V. Petukhov*

Shubnikov Institute of Crystallography of Federal Scientific Research Centre “Crystallography and Photonics” of Russian 
Academy of Sciences”, Moscow, 119333 Russia

*e-mail: petukhov@ns.crys.ras.ru

The sensitivity of the mechanical properties of materials to violations of the translational invariance of the
crystal lattice makes it possible to manipulate these properties in the desired direction by doping or creating
solid solutions. The paper theoretically studies the mechanisms of such manipulation in relation to materials
in which the mobility of dislocations is controlled mainly by the potential relief of the crystal lattice – the so-
called Peierls relief. Due to the concentration of alloying atoms in dislocation nuclei, which play the role of
traps for these atoms, the dynamic properties of dislocations change, which also leads to modification of the
macroscopic mechanical properties of the material. The theory of the effect of doping on the kink mechanism
of overcoming the Peierls barriers is constructed taking into account the disordered content of solution atoms
in dislocation nuclei. Correspondingly, the direct description of the kinetics of elementary processes charac-
teristic of kinks has been replaced by a statistical description. The multidirectional effect of f luctuations in the
solutes distribution, which increase the rate of formation of pairs of kinks, but inhibit the propagation of kinks
along dislocation lines, is considered. Inhibition of kinks can lead to an anomalous nature of their mobility,
so-called quasilocalisation. The conditions for the predominance of the accelerating or inhibiting factor cor-
responding in macroscopic terms to the hardening or softening of the material are found.

Keywords: dislocation dynamics, kink mechanism of plasticity, disordered subsystem of solutes, spectrum of
kink pair creation, quasilocalisation.
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