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С использованием модели Пайерлса — Набарро и результатов расчетов на основе пер-
вичных принципов обобщенных энергий дефектов укладки в чистом магнии исследо-
ваны полные a-дислокации на базальной плоскости кристаллической решетки (0001),
призматической плоскости (101̄0) и пирамидальных плоскостях (101̄1) и (101̄2). Пока-
зано, что системы скольжения (101̄1)〈112̄0〉 и (101̄2)〈112̄0〉 имеют практически одинако-
вые энергетические барьеры обобщенной энергии дефектов укладки, которые, очевидно,
больше энергетических барьеров обобщенной энергии дефектов укладки систем сколь-
жения (0001)〈112̄0〉 и (101̄0)〈112̄0〉. Установлено, что и для краевых, и для винтовых
полных дислокаций максимумы плотности дислокаций, энергии Пайерлса и напряже-
ния дислокаций в плоскостях (101̄0), (0001), (101̄1), (101̄2) увеличиваются. При этом
энергия Пайерлса и напряжения полных винтовых дислокаций всегда меньше, чем в
случае полных краевых дислокаций во всех системах скольжения. Дислокации на пира-
мидальных плоскостях (101̄1) и (101̄2) обладают меньшими энергиями ядра дислокации,
в то время как у призматической плоскости (101̄0) они наибольшие. Это означает, что
формирование полных дислокаций на плоскости (101̄0) затруднено.

Ключевые слова: магний, дислокация, модель Пайерлса — Набарро, обобщенная
энергия дефектов укладки, напряжение Пайерлса.

Введение. В последнее время магний и его сплавы активно используются в автомо-
бильной и авиакосмической промышленности, что обусловлено их малой массой, высокой
прочностью и экологичностью [1, 2]. Однако плохие пластические свойства этих материа-
лов вследствие гексагональной плотноупакованной структуры ограничивают их широкое

применение [3]. Известно, что поперечное скольжение, пересечение дислокаций и наличие
межзеренной границы оказывают существенное влияние на пластические свойства мате-
риалов [4–7]. Учет свойств винтовых полных a-дислокаций необходим при исследовании
поперечного скольжения, в то время как учет свойств краевых и винтовых полных a-
дислокаций очень важен при изучении пересечения дислокаций и межзеренных границ [7].
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В известных работах, посвященных исследованию дислокаций чистого магния, в основном
рассматриваются диссоциированные a-дислокации в базальных и призматических плос-
костях, и лишь в небольшом количестве работ изучаются полные a-дислокации [4, 8].
Особенно ограничено количество исследований полных a-дислокаций в пирамидальных
плоскостях (101̄1) и (101̄2) в магнии, что обусловлено наличием анизотропии [9, 10]. Пла-
стичность магния до сих пор полностью не изучена, поэтому исследование полных a-
дислокаций необходимо для понимания свойств пластичности. Чтобы получить представ-
ление о формировании, перемещении и диссоциации дислокаций, нужно изучить полные
a-дислокации как в базальных плоскостях, так и в призматических и пирамидальных
плоскостях в магнии.

В области ядра дислокации сильные искривления формы приводят к деформации связи

и ее разрушению. Таким образом, необходимо использовать квантово-механический под-
ход.Модель Пайерлса— Набарро является одним из наиболее эффективных инструментов,
применяемых при изучении дислокаций в материалах [11]. В этой модели используются
как дальнее поле упругих смещений дислокации, так и квантовое описание области ее яд-
ра на поверхности обобщенной энергии дефектов (ОЭД) укладки, или γ-поверхности [12].
ОЭД может быть вычислена точно на основе первичных принципов путем сдвига одной

половины кристалла относительно другой половины [13, 14]. Модель Пайерлса — Набар-
ро применялась для изучения свойств ядра дислокации металлов, интерметаллических
соединений, ковалентных систем и минеральных веществ [15–21].

В настоящей работе с использованием модели Пайерлса— Набарро и понятия ОЭД пу-
тем вычислений на основе первичных принципов исследуются краевые и винтовые полные

a-дислокации в чистом магнии включая дислокации на базальной плоскости кристалли-
ческой решетки (0001), призматической плоскости (101̄0) и пирамидальных плоскостях
(101̄1) и (101̄2).

1. Теоретическая модель и метод расчета. Ниже приведено описание модели
Пайерлса — Набарро и метода расчета.

1.1. Модель Пайерлса — Набарро. Согласно модели Пайерлса — Набарро [22, 23] об-
ласть неупругого смещения ограничена плоскостью скольжения, но вдали от нее приме-
нима модель линейной упругости. Дислокация трактуется как непрерывное распределе-
ние бесконечно малых дислокаций S(x) — функция разупорядочения, для которой вдоль

плоскости скольжения должно выполняться условие

+∞∫
−∞

ρ(x) dx =

+∞∫
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dS(x)
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dx = b (x —

координата вдоль направления смещения, перпендикулярного направлению линии дисло-
кации в плоскости скольжения; b — модуль вектора Бюргерса). Восстанавливающая си-
ла F , действующая между атомами по обе стороны поверхности раздела, уравновешивает-
ся результирующим напряжением распределения дислокаций, что приводит к известному
уравнению Пайерлса — Набарро
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где энергетический коэффициент K(θ) зависит от характерного угла θ между линией дис-
локации и вектором Бюргерса [15, 24]. Для гексагональных кристаллов величины Ks и Ke

могут быть вычислены по формулам [10]
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где c̄11 = (c11c33)
1/2; нижний индекс s соответствует винтовой дислокации, e — краевой;

верхний индекс b соответствует базальной плоскости, p — призматической.
Для дислокаций на пирамидальных плоскостях (101̄1) и (101̄2) аналитические выра-

жения для Ks и Ke, учитывающие анизотропию, предложены в [9, 25]. В данной работе
эти выражения не приводятся вследствие их сложности. В многочисленных работах, начи-
ная с [12], показано, что решение уравнения Пайерлса — Набарро можно найти численно,
вводя восстанавливающую силу, которая определяется как градиент энергии ОЭД γ:

F (S) = − grad γ(S).

Для определения функции разупорядочения дислокаций S(x) в [15] предложен эффек-
тивный метод, который позднее использовался в работах [16, 18, 19, 26]. В рамках этого
подхода S(x) можно получить в виде

S(x) =
b

2
+

b

π

N∑
i=1

αi arctg
x− xi

ci
, (1)

где αi, xi, ci — варьируемые константы. Используя (1), плотность бесконечно малых дис-
локаций ρ(x) можно представить в виде

ρ(x) =
dS(x)

dx
=

b

π

N∑
i=1

αi
ci

(x− xi)2 + c2
i

. (2)

Как функция S(x), так и плотность ρ(x) должны удовлетворять условиям нормировки,

а коэффициенты αi — условию

N∑
i=1

αi = 1. Подставляя S(x) в левую часть уравнения

Пайерлса — Набарро, получаем восстанавливающую силу
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Kb

2π
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x− xi
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i

.

Варьируемые константы αi, xi, ci получаются путем минимизации квадрата разно-
сти между силой FP−N и восстанавливающей силой F , вычисленной на основе первичных
принципов. Чтобы описать разупорядочение S(x) простого энергетического барьера, до-
статочно выбрать значение N = 3 в уравнении (2).

Энергия Пайерлса определяется как максимальная амплитуда изменения энергетиче-
ской функции разупорядочения на плоскости скольжения. Эта энергия является суммой
локальных энергий разупорядочения атомных плоскостей, параллельных линии дислока-
ции [7], и может быть вычислена по формуле [15, 22, 27]

W (u) =
+∞∑

m=−∞
γ[S(ma′ − u)]a′,

где a′ — период W , выбранный в качестве кратчайшего расстояния между двумя эквива-
лентными атомными плоскостями в направлении смещения дислокации; m соответствует

каждой рассматриваемой атомной плоскости. Тогда напряжение на поверхности раздела
связано с энергетической функцией W (u) и определяется следующим образом:

σ(u) =
1

b

dW (u)

du
.

Максимум этой функции напряжений на границе раздела представляет собой напряжение

Пайерлса, которое является минимальным напряжением, необходимым для перемещения
дислокации. Другой величиной, представляющей интерес, является энергия ядра Wa′/2,
соответствующая минимуму несовпадения энергетической функции. Эта величина соот-
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Рис. 1. Суперклетки, использованные для вычисления ОЭД чистого магния

для базальной плоскости кристаллической решетки (0001) (a), призматической
плоскости (101̄0) (б) и пирамидальных плоскостей (101̄1) (в) и (101̄2) (г); стрел-
ки — кристаллические направления

ветствует неупругой части энергии дислокации и дает количественную оценку энергии ее

ядра [28, 29].
1.2. Метод расчета. Расчеты выполнены в рамках теории функционала плотно-

сти с использованием вычислительного пакета Viennaabinitio, основанного на атомно-
молекулярной динамике [30]. При исследовании взаимодействия валентностей ядра ис-
пользовались потенциалы проектора присоединенных волн [31], для описания обменно-
корреляционного функционала применялся подход, предложенный в работе [32]. В приве-
денных расчетах энергия обрезки базиса плоской волны была принята равной 350 эВ. Зона
Бриллюэна выбиралась с помощью γ-центрированных сеток [33]. Использовалась супер-
клетка размером 1 × 1 × 12 с вакуумной областью размером приблизительно 10 Å, рас-
положенной между периодически повторяющимися полосками. На рис. 1 показаны струк-
турные модели, применяемые для вычисления ОЭД чистого магния для различных систем
скольжения (стрелки — базисные векторы суперклетки). Для вычисления полных энергий
соответствующих суперклеток использовались различные k-точки. После проведения те-
стовых расчетов была выбрана сетка размером 15× 9× 1 k-точек для базальной системы
скольжения (0001)〈112̄0〉 и призматической системы скольжения (101̄0)〈112̄0〉, сетка разме-
ром 15×6×1 k-точек была применена для пирамидальных систем скольжения (101̄1)〈112̄0〉
и (101̄2)〈112̄0〉. В процессе моделирования все атомы могли релаксировать вдоль направ-
ления, перпендикулярного плоскости скольжения. Тесты сходимости по этим параметрам
показали, что значение погрешности для полной энергии составляет менее 1 мэВ/атом.

Обобщенная энергия дефектов укладки γОЭД определялась как разность полных энер-
гий двух суперклеток, построенных для моделирования дефектов с u = 0 и u 6= 0 [26], и
вычислялась по формуле

γОЭД = [E(u)− E(0)]/A,

где E(u) — полная энергия суперклетки с вектором дефекта u; E(0) — энергия совершен-
ной решетки; A — площадь плоскости дефектов.
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Таб ли ц а 1

Значения энергетического коэффициента K для винтовых и краевых дислокаций

в различных плоскостях скольжения гексагонально упакованного металлического магния

Дислокация
K, ГПа

(0001) (101̄0) (101̄1) (101̄2)

Винтовая 18,58 18,58 18,58 18,58
Краевая 26,34 27,32 27,65 27,10

 x/a
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Рис. 2. Расчетные значения ОЭД для различных систем скольжения при b =
a = 3,19 Å:
1 — (0001)〈112̄0〉, 2 — (101̄0)〈112̄0〉, 3 — (101̄1)〈112̄0〉, 4 — (101̄2)〈112̄0〉

2. Результаты исследования и их обсуждение. Вычислены константы равновес-
ной кристаллической решетки и упругие постоянные для чистого магния: a = 3,19 Å,
c = 5,19 Å, c11 = 63,71 ГПа, c33 = 61,81 ГПа, c12 = 24,05 ГПа, c13 = 21,33 ГПа,
c44 = 17,41 ГПа, c66 = 19,83 ГПа. Эти значения хорошо согласуются с результатами
теоретических расчетов и экспериментальными данными [34–36]. Кроме того, с использо-
ванием упругих постоянных вычислены энергетические коэффициенты для всех четырех

систем скольжения (табл. 1). Следует отметить, что для всех этих систем значение энер-
гетического коэффициента винтовых дислокаций одно и то же: K = 18,58 ГПа, в то время
как энергетические коэффициенты краевых дислокаций для плоскостей скольжения (0001),
(101̄0), (101̄1), (101̄2) незначительно различаются.

2.1. ОЭД и восстанавливающая сила. Для исследования полных a-дислокаций в маг-
нии были вычислены ОЭД систем скольжения (0001)〈112̄0〉, (101̄0)〈112̄0〉, (101̄1)〈112̄0〉,
(101̄2)〈112̄0〉 (рис. 2). Видно, что ОЭД скольжения в базальной плоскости (0001)〈112̄0〉
больше ОЭД скольжения в призматической плоскости (101̄0)〈112̄0〉 вдоль направления
беспрепятственного скольжения [37]. Наибольшие значения ОЭД для систем скольжения
(0001)〈112̄0〉 и (101̄0)〈112̄0〉 равны 243 и 191 мДж/м2 соответственно, что согласуется с из-
вестными результатами расчетов по теории функционала плотности: 256 и 218 мДж/м2 [4,
35, 37], 292 мДж/м2 для системы скольжения (0001)〈112̄0〉 [8, 38]. Приведенные выше зна-
чения существенно меньше значения 355 мДж/м2 для системы скольжения (0001)〈112̄0〉
вдоль направления затрудненного скольжения [39]. Наибольшие значения ОЭД для си-
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Рис. 3. Значения восстанавливающей силы, полученные на основе кривых ОЭД
для различных систем скольжения:
1 — (0001)〈112̄0〉, 2 — (101̄0)〈112̄0〉, 3 — (101̄1)〈112̄0〉, 4 — (101̄2)〈112̄0〉

стем скольжения (101̄1)〈112̄0〉 и (101̄2)〈112̄0〉 равны 280 и 290 мДж/м2 соответственно.
Эти значения больше энергетических барьеров ОЭД для систем скольжения (0001)〈112̄0〉
и (101̄0)〈112̄0〉. Однако ширина пика на кривой ОЭД для системы скольжения (101̄1)〈112̄0〉
больше, чем для системы скольжения (101̄2)〈112̄0〉.

На рис. 3 показаны полученные для всех систем скольжения восстанавливаю-
щие силы, которые характеризуют градиент изменений энергии соответствующих γ-
поверхностей. Небольшие отклонения от синусоидальной формы кривой наблюдаются для
всех систем скольжения. Максимальные восстанавливающие силы для систем скольжения
(0001)〈112̄0〉, (101̄0)〈112̄0〉, (101̄1)〈112̄0〉 и (101̄2)〈112̄0〉 равны 2,49, 1,91, 2,97 и 2,67 ГПа
соответственно. Несмотря на то что энергетический барьер ОЭД для систем скольжения
(101̄1)〈112̄0〉 и (101̄2)〈112̄0〉 практически один и тот же, максимальная восстанавливающая
сила для первой системы значительно больше, чем для второй.

2.2. Дислокационные профили. Определив восстанавливающую силу на основе пер-
вичных принципов вычисления ОЭД, можно получить решение уравнения Пайерлса —
Набарро [18]. С использованием значений K из табл. 1 вычислены разупорядочение дис-
локаций и плотность дислокаций для полных a-дислокаций в четырех плоскостях (рис. 4).
Из рис. 4 следует, что максимумы плотности винтовой и краевой дислокаций в плоско-
стях (101̄0), (0001), (101̄1) и (101̄2) увеличиваются и становятся равными 0,39, 0,48, 0,54,
0,61 и 0,27, 0,33, 0,37, 0,42 соответственно. Видно, что максимум плотности винтовых
дислокаций больше максимума плотности краевых дислокаций.

Также была вычислена полуширина ζ a-дислокации, определяемая как атомное рас-
стояние для S(x), которое изменяется от b/4 до 3b/4 (табл. 2). Из табл. 2 следует, что на
призматической плоскости (101̄0) краевая и винтовая дислокации имеют наибольшую ши-
рину. На базальной (0001) и пирамидальной (101̄2) плоскостях ширина дислокаций мень-
ше, в то время как на пирамидальной плоскости (101̄1) краевая и винтовая дислокации
обладают наименьшей шириной ядра. Кроме того, для всех четырех систем скольжения
полуширина винтовых дислокаций меньше полуширины краевых дислокаций. Согласно
результатам исследования полуширина ζ обратно пропорциональна максимуму восста-
навливающей силы Fmax, что согласуется с известными расчетными данными [16, 27].
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Рис. 4. Типичные профили дислокаций:
а–г — винтовые дислокации (a — базальная плоскость (0001) кристаллической решетки, б — приз-
матическая плоскость (101̄0), в — пирамидальная плоскость (101̄1), г — пирамидальная плоскость

(101̄2)); д–з — краевые дислокации (д — базальная плоскость (0001) кристаллической решетки,
е — призматическая плоскость (101̄0), ж — пирамидальная плоскость (101̄1), з — пирамидальная

плоскость (101̄2)); сплошные линии — смещения вдоль векторов Бюргерса как функции расстояния

от линии дислокации, штриховые — распределения плотности дислокации
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Таб ли ц а 2

Полуширина ζ, энергия Пайерлса WP, напряжение Пайерлса σP−N и энергия ядра Wa′/2,
вычисленные с использованием модели Пайерлса — Набарро для винтовой и краевой дислокаций

в плоскостях (0001), (101̄0), (101̄1) и (101̄2) для магния

Плоскость
ζ, Å WP, мэВ/Å σP−N, МПа Wa′/2, мэВ/Å

ВД КД ВД КД ВД КД ВД КД

(0001) 3,93 5,39 2,40 0,72 119,29 36,09 93,63 134,28
(101̄0) 5,04 7,28 0,65 0,20 105,29 13,71 95,36 140,87
(101̄1) 3,35 4,73 7,27 2,29 422,43 116,52 91,64 136,35
(101̄2) 3,50 4,95 16,65 8,24 834,80 403,07 87,10 131,01

Прим е ч а н и е. ВД — винтовая дислокация, КД — краевая дислокация.
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Рис. 5. Энергия дефектов W (u) для винтовых (a) и краевых (б) полных
a-дислокаций в различных системах скольжения:
1 — (0001), 2 — (101̄0), 3 — (101̄1), 4 — (101̄2)

2.3. Энергия несовпадения, энергия и напряжение Пайерлса. На рис. 5 приведены ре-
зультаты расчета значений энергии W (u). Видно, что для всех четырех систем энергия
дефектаW (u) для винтовой дислокации всегда меньше, чем для краевой дислокации, тогда
как изменение амплитуды винтовой дислокации больше, чем краевой. Это свидетельству-
ет о том, что винтовая дислокация должна обладать большей энергией Пайерлса. Напря-
жения, полученные на границе раздела, показаны на рис. 6. Видно, что для одной и той
же системы скольжения винтовые дислокации имеют бо́льшие максимальные напряжения

по сравнению с краевыми дислокациями, поэтому винтовые дислокации имеют бо́льшие
напряжения Пайерлса. Получены значения энергии WP и напряжения σP−N Пайерлса для

всех четырех систем скольжения (см. табл. 2). Следует отметить, что для одной и той же
системы скольжения энергия Пайерлса для краевых дислокаций приблизительно в 2–3 раза
меньше, чем для винтовых дислокаций. Это может указывать на то, что для продвижения
краевых дислокаций требуется меньшее количество энергии.

Кроме того, установлено, что как для краевых, так и для винтовых дислокаций напря-
жения Пайерлса для четырех плоскостей скольжения (101̄0), (0001), (101̄1), (101̄2) также
возрастают. Призматическая плоскость (101̄0) имеет наименьшую энергию Пайерлса: для
винтовой дислокации — 105,29 МПа, для краевой — 13,72 МПа. Следовательно, в призма-
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Рис. 6. Напряжения σ на поверхности раздела для винтовых (a) и краевых (б)
полных a-дислокаций в различных системах скольжения (обозначения те же,
что на рис. 5)

тической плоскости полным a-дислокациям продвигаться легче, чем в других плоскостях.
Так как дислокации на базальной плоскости в магнии легко диссоциируют, это приводит
к существенному уменьшению полной энергии дислокаций. Таким образом, дислокациям
проще сформироваться на базальной плоскости, поэтому высока вероятность проскаль-
зывания полных a-дислокаций из базальной плоскости в призматическую, что согласу-
ется с экспериментальными данными [40, 41]. Перемещение дислокаций на пирамидаль-
ных плоскостях (101̄1) и (101̄2) затруднено, что обусловлено большими напряжениями
Пайерлса.

Вычислены энергии ядра дислокаций для всех четырех систем скольжения (см.
табл. 2). Установлено, что на плоскости (101̄0) энергия ядра краевой дислокации боль-
ше, чем на плоскости (0001). Это значит, что для формирования дислокаций в плоскости
(101̄0) требуется бо́льшая неупругая энергия. Кроме того, дислокации в пирамидальных
плоскостях (101̄1) и (101̄2) обладают меньшими энергиями ядра, чем в базальной плоско-
сти (0001) и призматической плоскости (101̄0). Следовательно, дислокации в пирамидаль-
ных плоскостях (101̄1) и (101̄2) имеют меньшую неупругую составляющую.

Заключение. В работе исследованы свойства ядер краевой и винтовой полных a-
дислокаций для четырех систем скольжения на базальной плоскости (0001), призмати-
ческой плоскости (101̄0) и пирамидальных плоскостях (101̄1), (101̄2) с использованием
модели Пайерлса — Набарро с обобщенными энергиями повреждения укладки и вычисле-
ний на основе первичных принципов. Результаты показывают, что системы скольжения
(101̄1)〈112̄0〉 и (101̄2)〈112̄0〉 имеют практически одни и те же энергетические барьеры ОЭД,
которые, очевидно, больше энергетических барьеров ОЭД систем скольжения (0001)〈112̄0〉
и (101̄0)〈112̄0〉. И для краевых, и для винтовых полных дислокаций максимум плотности
дислокаций, энергии и напряжения дислокаций Пайерлса на плоскостях (101̄0), (0001),
(101̄1) и (101̄2) увеличивается. Следовательно, движение полных дислокаций в плоскостях
(101̄1) и (101̄2) существенно затруднено, в то время как перемещение дислокаций на плос-
кости (101̄0) происходит относительно легко. Кроме того, значения энергии Пайерлса и
напряжения Пайерлса винтовых полных дислокаций всегда меньше соответствующих зна-
чений для полных краевых дислокаций для всех систем скольжения, на пирамидальных
плоскостях (101̄1) и (101̄2) дислокации обладают меньшими энергиями ядра.
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