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МЕХАНИЧЕСКОЕ ЛЕГИРОВАНИЕ НА МИКРОУРОВНЕ:  
МОДЕЛИРОВАНИЕ ДВИЖЕНИЯ ДИСЛОКАЦИЙ И ПРИМЕСНЫХ АТОМОВ 

В процессе механического легирования частицы порошка испытывают значительные пластические дефор-
мации, микроскопическим механизмом которых является движение образующихся в них дислокаций. Высокие 
значения плотности дислокаций являются характерной чертой механически легированных твердых растворов. 
С помощью имитационного подхода моделируется движение дискретного набора взаимодействующих краевых 
дислокаций и примесных атомов при значительных скоростях деформирования, характерных для процесса меха-
нического легирования. 

Ключевые слова: механическое легирование, пластическое деформирование частицы порошка, взаимодейст-
вие дислокаций и примесных атомов. 
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MECHANICAL ALLOYING AT THE MICRO LEVEL: 
MODELING THE MOTION OF DISLOCATIONS AND IMPURITY ATOMS 

In the process of mechanical alloying, powder particles experience significant plastic deformations, the microscopic 
mechanism of which is the movement of the dislocations formed in them. High values of the density of dislocations are 
a characteristic feature of mechanically doped solid solutions. In this work, using the simulation approach, we simulate the 
motion of a discrete set of interacting edge dislocations and impurity atoms at significant strain rates characteristic of the 
mechanical alloying process. 
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Введение 
Процесс механического легирования 

(МЛ) применяется для получения твердых 
растворов кристаллических материалов и их 
соединений в виде мелкодисперсного порош-
ка за счет высокоэнергетического механиче-
ского воздействия на частицы порошка исход-
ных компонентов в планетарной мельнице или 
аттриторе. Указанный процесс применяется 
для компонентов, получить твердые растворы 
которых другими методами (например, кри-
сталлизацией из расплава) невозможно либо 
довольно затруднительно. Получаемые по-
рошковые материалы обладают рядом уни-
кальных свойств [1], причем характеристики 
порошка (размеры, состав, микроструктура 
частиц) определяют физико-механические 
и рабочие характеристики изделий из порош-

ковых материалов. Процесс МЛ является су-
щественно неравновесным и сопровождается 
диссипацией подводимой механической энер-
гии на трех масштабных уровнях: макроско-
пическом – за счет сложного движения мелю-
щих шаров и массы порошка [2, 3]; мезоско-
пическом – за счет значительного неупругого 
деформирования и разогрева частиц порошка 
(в том числе их сваривания и разрушения), 
приводящих к изменению их морфологии 
и размеров; микроскопическом – за счет про-
цессов диффузии и изменения дефектной 
структуры частиц. В частности, МЛ с после-
дующим спеканием порошка позволяет полу-
чать уникальные высокоазотистые стали и де-
тали из них, обладающие повышенными 
прочностными, износостойкими и коррозион-
ностойкими свойствами по сравнению с азо-
тистыми сталями и деталями из них, произве-
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денными традиционными методами. Эти уни-
кальные высокоазотистые стали применяются 
для изготовления отдельных узлов и агрегатов 
конструкций авиационного и ракетно-косми-
ческого назначения. 

Основной проблемой с инженерной точ-
ки зрения является определение параметров 
ведения процесса МЛ (частот вращения, раз-
меров устройств, их загрузки, временного 
и температурного режимов) для получения 
новых материалов с улучшенными физико-
механическими свойствами. Эксперименталь-
ные методы установления параметров техно-
логического процесса требуют существенных 
материальных и временных затрат. Кроме то-
го, детальное экспериментальное исследова-
ние большинства процессов, протекающих 
в частицах порошка при МЛ, не всегда возмож-
но. Это связано со сложностью процесса МЛ, 
идущего при больших скоростях в условиях 
динамических воздействий на частицы по-
рошка, что ведет к существенному изменению 
параметров их состояния. В таких условиях 
математическое моделирование процессов, 
имеющих определяющее влияние на параметры 
и физико-механические свойства частиц порош-
ка, в сочетании с экспериментальными исследо-
ваниями становится практически единственным 
возможным путем разработки инженерного 
подхода, позволяющего предсказывать свой-
ства порошка или подбирать условия прове-
дения процесса механического легирования 
для достижения требуемых свойств. Подоб-
ный подход к оценке морфологии, физико-
механических свойств и микроструктуры 
частиц получаемого порошка должен быть 
основан на системе математических моделей 
процесса МЛ и экспериментально опреде-
ляемых закономерностей исследуемых харак-
теристик в зависимости от параметров про-
ведения процесса. В литературе известен ряд 
подходов к моделированию отдельных осо-
бенностей процесса МЛ [1–9]. Однако в них 
не учитывается распределение механизмов 
процесса МЛ по различным масштабным 
уровням и взаимное влияние процессов, 
идущих на этих уровнях. Микроуровень про-
цесса, на котором наблюдается коллективное 
поведение дефектов [10], обычно не модели-
руется. Данная статья посвящена построению 

модели микроуровня, объединяющей подмоде-
ли диффузии примесных атомов и динамику 
дислокаций в деформируемом твердом теле. 

Взаимодействие атомов примеси  
и дислокаций 

Для простоты строится плоская модель, 
описывающая движение дислокаций и диффу-
зии примесных атомов с помощью дискретно-
го имитационного подхода на основе техники 
клеточных автоматов [11]. Рассматриваются 
прямолинейные краевые дислокации одной сис-
темы скольжения, бесконечно протяженные 
в третьем направлении, как и в работах [12–14]. 
Область моделирования, в дальнейшем назы-
ваемая ячейкой, разбивается на большое коли-
чество одинаковых квадратных клеток (сторона 
ячейки периодичности содержит несколько со-
тен клеток). Для дислокаций и атомов примеси 
используются клетки разного размера. Сторона 
клетки для дислокаций содержит девять клеток 
для атомов примеси. Каждая клетка дислокаци-
онного масштаба может содержать одну дисло-
кацию или не содержать ни одной дислокации. 
Каждая клетка масштаба атомов примеси может 
содержать либо один атом примеси, либо ни од-
ного атома. Но поскольку клетка масштаба дис-
локаций состоит из 81 клетки масштаба атомов, 
то принимается, что дислокация всегда распо-
ложена в центре клетки своего масштаба, при 
этом содержащиеся в этой клетке дислокацион-
ного масштаба клетки атомного масштаба также 
могут быть заняты атомами примеси. Исключе-
ние представляет только одна клетка масштаба 
атомов примеси, совпадающая с центром дисло-
кационной клетки, – алгоритмически задается, 
что она не может быть занята атомом примеси 
во избежание возможного попадания атома 
в центр ядра дислокации. Применяются перио-
дические граничные условия. Время идет дис-
кретными шагами. В начальный момент времени 
дислокации и атомы примеси случайным обра-
зом распределяются по области моделирования 
по равномерному закону, количество дислока-
ций и атомов примеси при моделировании не 
меняется. Движение дислокаций реализуется 
методом клеточных автоматов с помощью 
двухклеточной окрестности, как описано в ра-
ботах [12–14]. 
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Для описания перераспределения атомов 
легирующих элементов используются класси-
ческие диффузионные правила клеточного ав-
томата, реализуемые с помощью окрестности 
Марголуса [11]. Для учета взаимодействия 
атомов с дислокациями в потоковый член 
уравнения баланса концентрации этих атомов 
включается градиент потенциала взаимодейст-
вия атомов и дислокации. В данной работе пред-
лагается численная реализация аддитивности 
потоков диффузии атомов, вызванных градиен-
том концентрации атомов примеси и градиен-
том потенциала их силового взаимодействия 
с набором дислокаций. Для этого производится 
чередование движения атомов примеси по чис-
то диффузионному (градиент концентрации) и 
силовому (градиент упругого потенциала) ме-
ханизмам. Сила, действующая на примесный 
атом со стороны дислокации, 

2
3

0 1 2 2 2 2 2 2
4 1 2μ  
3 1 ( ) ( )

ν x y yW b r
ν x y x y
 + −= −∇ = χ  − + + 

F  

определяется взятым со знаком минус гради-
ентом потенциала взаимодействия примесного 
атома и дислокации в изотропной линейно-
упругой среде: 

3
1 2 2

4 1   .
3 1

yW b r
x y

+ ν= μ χ
− ν +  

Здесь х и у – координаты примесного ато-
ма в системе координат, связанной с дислокаци-
ей; χ  – относительное несовпадение радиусов 

0r  (внедряемого в материал атома) и 1r  (атома 

материала), 1 0 1( ) /r r rχ ≡ − . При взаимодействии 
со многими дислокациями результирующая си-
ла находится как суперпозиция сил, действую-
щих на атом со стороны всех дислокаций: 

0 0 0
1 1

,
M M

i j

i j

+ −

= =

= − F F F  

где M + – число положительных краевых дис-
локаций, а M – – число отрицательных краевых 
дислокаций. Будем предполагать, что движе-
нию примесных атомов препятствует порого-
вая сила, которая связана с энергией активации 
миграции примесных атомов. Если найденная 
сила F0 превышает по модулю значение порого-

вой силы, то атом переходит в соседнюю клет-
ку в направлении, соответствующем силе F0. 

Скольжение отдельной дислокации из 
какой-либо клетки в соседнюю вызывает ми-
нимальное приращение пластической дефор-
мации, равное 0 /ab HLγ = , где a – ширина 
клетки, b – длина вектора Бюргерса дислока-
ции, H и L – соответственно высота и ширина 
области моделирования. Принимается гипоте-
за аддитивности однородных упругих elγ  
и суммарных пластических сдвиговых дефор-
маций el plN

ii
γ = γ + γ , где N – число дислока-

ций, реализовавших пластический сдвиг на 
текущем шаге по времени. Этой гипотезе со-
ответствует структурная схема в виде после-
довательного соединения упругого и пласти-
ческого элементов, где в качестве второго ис-
пользуется модель клеточных автоматов, 
первый же моделирует интегральную реакцию 
кристаллической решетки. Пластические де-
формации определяются из модели клеточных 
автоматов, которой в качестве внешнего воз-
действия передается однородное поле каса-
тельных напряжений от кристаллической  
решетки # el.τ = μ γ  Решеточное напряжение 
складывается с полями напряжений отдель-
ных дислокаций и атомов примеси и учитыва-
ется в критерии начала движения для каждой 
дислокации в области моделирования. Сме-
щение произвольной i-й дислокации в со-
седнюю клетку происходит, если суммарное 
касательное напряжение, действующее на 
нее, превышает порог Пайерлса cτ : 

# atoms
1, 1

M K
i ij ik cj j i k= ≠ =

τ = τ + τ + τ ≥ τ  , где M – 

количество всех дислокаций, K – количество 
атомов примеси. Направление скольжения 
дислокации определяется знаком .iτ  Движе-
ние всех дислокаций, для которых выполнил-
ся указанный критерий, реализуется одновре-
менно за счет использования двухклеточной 
окрестности Марголуса, клетки которой рас-
положены вдоль системы скольжения, как 
описано в работах [12–14]. Переползание дис-
локаций в параллельную плоскость скольже-
ния в данной работе не моделировалось. При 
размещении в соседних клетках дислокаций 
противоположных знаков производилась их 
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аннигиляция. Размер клеток, используемых 
для реализации движения дислокаций, прини-
мался в 9 раз большим, чем для атома приме-
си. Этот размер примерно соответствует об-
ласти ядра дислокации, которая при описании 
взаимодействия дислокаций исключалась из 
рассмотрения, но в которой возможно форми-
рование облака атомов примеси. Объемные 
деформации области моделирования, возни-
кающие за счет перераспределения атомов 
примеси, пренебрежимо малы по сравнению 
со сдвиговыми пластическими деформациями 
и не учитываются в расчетах. Приложенное 
к системе напряжение через упругий элемент 
(кристаллическую решетку) передается под-
системе дислокаций, которая реагирует на не-
го ростом пластических деформаций, возни-
кающих вследствие движения дислокаций. 
До начала движения дислокаций в рассматри-
ваемой системе накапливается упругая энер-
гия кристаллической решетки. Рост пластиче-
ских деформаций позволяет системе сбросить 
часть упругой энергии, после чего уменьша-
ются касательные напряжения, действующие 
на дислокации, что приводит к их остановке 
и началу нового накопления упругой энергии. 

Вопрос учета в клеточных автоматах ре-
ального физического времени является откры-
тым, единой методики его решения не суще-
ствует. В построенной модели удается учесть 
физическое время, используя эксперимен-
тальный факт о линейной зависимости скоро-
сти движения дислокации от действующей на 
эту дислокацию силы при не слишком боль-
ших скоростях движения дислокаций. С уче-
том сил, действующих на каждую дислока-
цию, определяются их скорости. Согласно 
правилам клеточного автомата за одну итера-
цию каждая дислокация смещается не более 
чем на одну клетку, поэтому, принимая, что 
самая «быстрая» дислокация должна перемес-
титься не дальше, чем на одну клетку, опреде-
ляют длительность текущей итерации. Дисло-
кации, которые за это время не успевают по-
кинуть свою клетку, не перемещаются. Таким 
образом, разные итерации длятся различное 
физическое время. Отметим, что физическое 
время перемещения дислокации на расстоя-
ние, равное размеру клетки, очень мало. Вви-
ду этого исследование «медленного» нагру-

жения требует рассмотрения очень большого 
числа итераций и размеров области моделиро-
вания. Результаты, получаемые за разумное 
вычислительное время, соответствуют очень 
быстрому изменению приложенных воздейст-
вий и применимы к моделированию процессов 
формирования микроструктуры и диффузии 
атомов легирующих элементов в частицах по-
рошка при МЛ. Совместное движение дисло-
каций и примесных атомов реализуется как 
последовательный пересчет их конфигураций. 
На каждом новом шаге в качестве начальных 
условий используются конфигурации дисло-
каций и примесных атомов, полученные на 
предыдущем шаге. 

Результаты и их обсуждение 

Учет физического времени в дискрет-
ном имитационном подходе позволяет иссле-
довать процесс нагружения при различных 
значениях скорости. Конфигурации дислока-
ций и примесных атомов (рис. 1) получены 
в работе при «быстром» нагружении. В начале 
нагружения дислокации образуют диполи, по 
мере роста напряжений начинают образовы-
ваться дислокационные стенки. При этом ато-
мы примеси диффундируют к отдельным дис-
локациям и простейшим субструктурам, обра-
зуя вокруг них скопления в виде облаков. 
Система приходит в устойчивую конфигура-
цию, дислокации совершают лишь незначи-
тельные колебания, так что суммарное при-
ращение деформации остается нулевым или 
меняется крайне незначительно. Распределе-
ние примесных атомов в это время становится 
все более неоднородным – повышается их 
концентрация в местах скопления дислокаций. 
Время нахождения системы в этой конфигу-
рации соответствует резкому участку подъема 
кривой на диаграмме σ–ε (рис. 2). 

Далее с ростом внешнего приложенного 
напряжения одна или несколько дислокаций 
начинают скольжение, что соответствует го-
ризонтальному участку кривой деформирова-
ния (см. рис. 2), при этом происходит и пере-
мещение дислокационных диполей вследствие 
возникающих градиентов напряжений. В пер-
вую очередь скользить начинают одиночные 
дислокации и диполи, еще не закрепленные
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Рис. 1. Конфигурации дислокаций и примесных атомов: а – начальное распределение;  
б – формирование первых дислокационных субструктур, миграция к ним атомов примеси;  

в – сформировавшиеся дислокационные субструктуры и облака атомов примеси 

 
Рис. 2. Диаграмма τ–γ деформирования 

облаками примесных атомов. Затем конфигу-
рация вновь приходит в равновесие, и дислока-
ции останавливаются. В результате чередова-
ния этапов движения и остановки дислокаций 
и дислокационных субструктур, реализуемых 
на микроуровне, на интегральной диаграмме  
«напряжение – деформация» области модели-
рования, соответствующей точке более высо-
кого масштабного уровня, образуются сту-
пеньки. При достижении достаточной величи-
ны касательного напряжения в плоскости 
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скольжения свое движение начинают отдель-
ные дислокационные стенки. Приращение ин-
тенсивности сдвиговых деформаций при этом 
получается значительно бóльшим по сравне-
нию со скольжением единичных дислокаций, 
что соответствует широким ступенькам на диа-
грамме. При дальнейшем росте приложенного 
сдвигового напряжения атомы не успевают за-
креплять дислокационные субструктуры и по-
следние движутся, реализуя значительные пла-
стические деформации. 

Заключение 
Построенная модель позволяет исследо-

вать довольно «тонкие» процессы, идущие во 
внутренних областях частиц порошка при ин-
тенсивном деформировании в процессе меха-
нического легирования. В частности, модель 

позволяет исследовать динамику изменения 
дислокационной подсистемы и диффузию 
примесных атомов, а также процесс формиро-
вания дислокационной микроструктуры в час-
тицах порошка. Модель также позволяет про-
водить численные эксперименты для проверки 
физических механизмов, учитываемых при 
построении макрофеноменологических моде-
лей диффузии в материале с изменяющейся 
дислокационной структурой. 
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