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Аннотация: Электропластический эффект – это снижение сопротивления металлических кристаллов дефор-

мированию под влиянием импульсного электрического тока высокой плотности. Применение данного эффекта 

позволяет проводить деформационную обработку относительно хрупких металлов без резкого повышения темпе-

ратуры, что уменьшает вероятность негативного влияния температуры на материал. В статье рассматривается 

влияние электропластического эффекта на изменение деформирующего усилия и динамику дислокаций для дву-

мерной модели монокристалла, взаимодействие атомов в которой основано на методе молекулярной динамики 

при использовании потенциала Морзе. Предложена модель, реализующая электропластический эффект посредст-

вом увеличения общей кинетической энергии системы не равномерно по всему объему кристалла, а в зависимости 

от потенциальной энергии атомов. Считается, что в результате прохождения импульса электрического тока воз-

растает кинетическая энергия атомов пропорционально кубу их потенциальной энергии. Более высокую потенци-

альную энергию имеют атомы вблизи дефектов, поэтому температура будет повышаться в области дефектов 

сильнее, увеличивая их подвижность. Проведено моделирование движения дислокаций под воздействием сдви-

гающих напряжений и температуры с учетом влияния импульсов электрического тока на систему. Описаны зави-

симости предела текучести от температуры без учета электропластического эффекта, а затем – с его учетом. По-

строены графики зависимости кинетической энергии системы от частоты и мощности импульсов тока. Показано, 

что электропластический эффект резко снижает предел текучести кристалла, тем самым увеличивая температуру  

в системе. Это связано с тем, что, помимо общего разогрева, система подвергается локальному нагреву атомов 

вблизи дефектов, что облегчает движение последних. 

Ключевые слова: электропластический эффект; молекулярная динамика; дислокации; предел текучести; по-

тенциал Морзе. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Электропластический эффект является одним из эф-

фективных методов улучшения технологических свойств 

электропроводящих материалов. Данный эффект позво-

ляет повышать пластичность металлов, управлять про-

цессами зарождения и развития дислокационной струк-

туры, снижать усилия, необходимые для обработки ма-

териала [1–3]. 

Одной из гипотез, объясняющих явление снижения 

предела текучести материала в случае присутствия 

электрического тока, является предположение о лока-

лизации джоулева тепла на дефектах решетки, что,  

в свою очередь, приводит к снижению потенциальных 

барьеров их миграции.  

Электропластический эффект был впервые обнару-

жен в середине XX века при действии одиночными им-

пульсами тока с плотностью ~10
9
 А/м

2
 и длительностью 
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около 0,1 мc на деформацию кристаллов цинка сжатием 

и растяжением [4–6]. В работе [7] показано, что элек-

трический импульс приводит к интенсивному размно-

жению двойникующих дислокаций и коллективному 

взаимодействию их винтовых составляющих с препят-

ствиями. При действии электрического тока возможно 

нарушение закона Холла – Петча, что было показано на 

примере пленок AZ31 в работе [8]. Также было прове-

дено моделирование для двойникующихся материалов 

[9] и установлено, что под воздействием электрическо-

го тока облегчается преодоление двойникующими дис-

локациями структурных несовершенств кристалличе-

ской структуры. Были проведены эксперименты по 

применению тока к прокатке малоуглеродистой мар-

тенситной стали [10], в ходе механической обработки 

которой сильно возросло относительное удлинение.  

В керамике электропластический эффект сильно снижает 

предел текучести при относительно небольшой напря-

женности электрического поля (1 КВ/cм
2
) [11]. В нике-

левых [12; 13] и алюминиевых [14; 15] сплавах электро-

пластический эффект снижает сопротивляемость дефор-

мированию и ускоряет ползучесть. Также исследовате-

лями было экспериментально показано снижение преде-

ла текучести в нержавеющей стали AISI 316L при элек-

тропластической деформации [16]. Во всех вышеупо-

мянутых исследованиях было показано, что электро-

пластический эффект облегчает пластическую дефор-

мацию для различных материалов. 

В монокристаллах преобладает дислокационный 

электропластический эффект, описанный в ходе экспе-

римента в работе [17] для монокристалла никеля.  

В настоящей работе изучено движение дислокаций  

в двумерной модели монокристалла под воздействием 

электрического тока и проанализирован эффект дисло-

кационной электропластичности. Новизна работы за-

ключается в том, что дислокационная электропластич-

ность исследуется в модели двумерного монокристалла, 

наглядность которой позволяет легко визуализировать 

исследуемые процессы. Для моделирования применял-

ся метод молекулярной динамики с использованием 

потенциала Морзе, так как он наиболее пригоден для 

небольших моделей атомов на коротком интервале 

времени. 

Цель работы – изучение влияния дислокационного 

электропластического эффекта на пластические свойст-

ва двумерной модели монокристалла, построенной при 

помощи метода молекулярной динамики. 

 

МЕТОДИКА ПРОВЕДЕНИЯ ИССЛЕДОВАНИЯ  

Исследование проводилось при помощи метода мо-

лекулярной динамики (МД). Данный метод позволяет 

определять эволюцию ансамбля атомов при помощи 

интегрирования уравнений их движения. Траектории 

атомов и молекул в этом методе определяются путем 

численного решения уравнений движения Ньютона для 

системы взаимодействующих частиц, в которой силы 

между частицами и их потенциальные энергии рассчи-

тываются с использованием межатомных потенциалов 

или силовых полей молекулярной механики [18].  

Для описания взаимодействия атомов в работе ис-

пользовался межатомный потенциал Морзе (рис. 1). 

Данный потенциал является функцией потенциальной 

энергии электростатического поля, предложенной аме-

риканским физиком Филиппом Морзе как аппроксима-

ция для энергии двухатомной молекулы [19; 20]. По-

тенциал имеет вид: 

 

   21 err
e eDU


 , 

 

где De – глубина потенциальной ямы;  

re – равновесное расстояние;  

α – коэффициент жесткости потенциала; 

r – межъядерное расстояние. 

В работе использовались следующие параметры по-

тенциала Морзе: De=1, re=1, α=6. Радиус обрезки по-

тенциала равен 5 межатомных расстояний. Все расчеты 

проводились в безразмерных единицах. В качестве еди-

ницы энергии связи двух атомов выступала глубина 

потенциала Морзе. Единица расстояния – это равновес-

ное межатомное расстояние для пары атомов. Единица 

времени была выбрана таким образом, чтобы масса 

атома равнялась единице. Выбор этих единиц измере-

ния не снижает общности и не влияет на физику рас-

сматриваемых процессов. Использование в данной ра-

боте безразмерных параметров потенциала обусловлено 

тем, что не ставилась задача изучения конкретного ма-

териала, а анализировалась двумерная модель монокри-

сталла.  

Потенциал Морзе содержит один существенный па-

раметр α, который не может быть обезразмерен. Дан-

ный параметр определяет жесткость потенциала Морзе. 

Его типичные значения лежат в диапазоне α=[4; 6]. На-

ми было выбрано значение α=6, так как чем выше ко-

эффициент α, тем меньше дальнодействие потенциала, 

и можно брать относительно небольшой радиус обрез-

ки потенциала с целью ускорения расчетов. Величины 

параметров потенциала были выбраны из соображений 

удобства и быстроты вычислений, так как данное ис-

следование направлено на составление методик изуче-

ния электропластического эффекта с целью их приме-

нения в будущих работах для реальных материалов.  

Расчеты проводились с использованием программы, 

написанной на языке C++ в оболочке Builder 6. Была 

построена модель двумерного монокристалла и при 

помощи метода МД определено межатомное расстоя-

ние в кристалле α=0,995 (равновесное межатомное рас-

стояние между парой атомов равно 1, а под действием 

дальнодействующих сил в ходе релаксации структуры 

равновесное расстояние между атомами в кристалле 

снижается до указанного значения). Расчетная ячейка 

имела размер 256×256 атомов, на нее накладывались 

периодические граничные условия. Затем из системы 

была удалена цепочка атомов посередине расчетной 

ячейки для создания призматической дислокационной 

петли; после релаксации в структуре образовались две 

дислокации (рис. 2). 

Затем система подвергалась действию монотонно 

увеличивающейся сдвиговой деформации вкупе с подъ-

емом температуры. Температура задавалась путем ввода 

случайных начальных смещений атомам в указанном 

диапазоне. Чем больше диапазон, тем выше температура.  

Для моделирования импульсов электрического тока 

была увеличена кинетическая энергия системы. Задачей 

являлось сделать так, чтобы энергия в большей мере 
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Рис. 1. Вид потенциала Морзе в зависимости от расстояния между ядрами двух атомов.  

Для сравнения показан потенциал и уровни энергии гармонического осциллятора.  

n – главное квантовое число 

Fig. 1. Morse potential view depending on the distance between the nuclei of two atoms.  

For comparison, the potential and energy levels of the harmonic oscillator are shown.  

n – the main quantum number 

 

 

 

 
 

Рис. 2. Модель двумерного монокристалла с введенными в него двумя дислокациями  

(атомы окрашены в соответствии с величиной потенциальной энергии;  

черным цветом показаны атомы с максимальной энергией, они располагаются вблизи ядер дислокаций) 

Fig. 2. The model of a two-dimensional single crystal with two dislocations introduced into it  

(atoms are colored in accordance with their potential energy;  

atoms with large energy are shown in black, they are located near the dislocation cores) 

 

выделялась на атомах с высокой потенциальной энер-

гией, следовательно, на тех, которые находятся вблизи 

дефектов. Таким образом, потенциальная энергия ато-

мов использовалась для расчета прироста кинетической 

энергии и, следовательно, температуры атомов. Урав-

нение, задающее прирост температуры (кинетической 

энергии) n-го атома системы, имеет вид: 

 

3

minmax

min

















PP

PP
pKdK n

n ,                     (1) 

где p – параметр, определяющий мощность тока;  

Pn – потенциальная энергия n-го атома; 

K – кинетическая энергия всей системы (пропорцио-

нальна температуре кристалла);  
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Pmin и Pmax – минимальная и максимальная потенциаль-

ная энергия атомов в системе соответственно.  

Как видно из выражения (1), прирост кинетической 

энергии n-го атома пропорционален температуре кри-

сталла (его кинетической энергии K) и пропорционален 

кубу потенциальной энергии n-го атома. 

Для мощности тока устанавливалось значение 

p=0,001, частота импульсов тока – каждые 7,5 единиц 

времени (моделирование занимает 62,2 единицы вре-

мени). Параметры были подобраны так, чтобы система 

не перегревалась до плавления и сохраняла свою кри-

сталлическую структуру. 

Для построения зависимости предела текучести от 

температуры моделирование проводилось для различ-

ных значений сдвиговых деформаций и температуры. 

Если сдвигающие напряжения, возникшие в системе  

в момент приложения заданной сдвиговой деформации, 

показывают тенденцию к уменьшению, то считалось, 

что в системе идет пластическая деформация и сдви-

гающие напряжения превышают напряжение течения. 

Например, на рис. 3 сдвигающие напряжения умень-

шаются с течением времени, что позволяет сказать, что 

при данных параметрах в системе начинается пластиче-

ская деформация. Пик в начале графика связан с релак-

сацией системы после задания начальных смещений 

атомов для введения значений температуры. 

 

РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ 

В ходе моделирования была построена зависимость 

предела текучести от температуры для двух случаев: 

a) модели 256×256 атомов, без применения импульсов 

тока; b) модели 256×256 атомов, с учетом электропла-

стического эффекта. Из рис. 4 видно, что до повыше-

ния температуры до T=0,08 предел текучести практи-

чески не изменяется; после же наблюдается резкое 

снижение предела текучести с увеличением темпера-

туры системы. Применение электрического тока при 

водит к более интенсивному снижению предела текуче-

сти. Для того чтобы определить, как данные параметры 

влияют на величину электропластического эффекта, 

были построены зависимости кинетической энергии 

системы от количества импульсов тока (рис. 5, при по-

строении графика коэффициент мощности тока был 

постоянен и равен p=0,001) и от его мощности (рис. 6,  

в данном расчете за 62,5 единиц времени было приме-

нено 8 импульсов тока). Как видно из рис. 5, кинетиче-

ская энергия практически не меняется при температуре 

T=0,1, несмотря на относительно высокое значение де-

формации сдвига. Вместе с этим при небольшом увели-

чении температуры и снижении деформации сдвига 

кинетическая энергия резко увеличивается с повыше-

нием числа импульсов тока.  

На рис. 6 можно заметить, что кинетическая энергия 

системы резко увеличивается при превышении мощно-

стью импульсов тока некоторого значения. Это пре-

дельное значение уменьшается при повышении темпе-

ратуры. Так, при температуре T=0,12 резкий рост кине-

тической энергии наблюдается при мощности тока 

р=0,003, а в случае Т=0,1 – при значении р=0,007. 

 

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ 

Результаты, представленные на рис. 4, показывают, 

что резкое снижение предела текучести при относи-

тельно высоких температурах связано с наличием по-

тенциала Пайерлса – Набарро, который легче преодо-

левается дислокациями при повышенных температурах. 

Электропластический эффект же существенно снижает 

предел текучести только при достаточно высоких тем-

пературах.  

Анализ графиков зависимости кинетической энер-

гии системы от количества импульсов тока (рис. 5)  

и его мощности (рис. 6) показал, что, несмотря на отно-

сительно высокое значение деформации сдвига, при 

более низкой температуре кинетическая энергия

 

 

 

 
 

Рис. 3. Пример графика зависимости сдвигающих напряжений от времени.  

Величина сдвиговой деформации: εxy=0,037 при температуре T=0,13 

Fig. 3. An example of a plot of shear stress versus time.  

Shear strain value: εxy=0.037, at the temperature of T=0.13 
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Рис. 4. Зависимость предела текучести от температуры:  

a – модель 256×256 атомов, без применения импульсов тока;  

b – модель 256×256 атомов, с учетом электропластического эффекта 

Fig. 4. Yield stress versus temperature:  

a – a model containing 256×256 atoms, without the use of current pulses;  

b – a model containing 256×256 atoms, taking into account the electro-plastic effect 

 

 

 

 
 

Рис. 5. Зависимость общей кинетической энергии системы от количества импульсов тока,  

примененных за время счета (62,5 единиц времени):  

a – при сдвиговой деформации ε=0,016 и температуре T=0,12; b – ε=0,033 и T=0,1 

Fig. 5. Total kinetic energy of the system versus the number of current pulses  

applied during the simulation run (62.5 time units):  
a – with shear deformation ε=0.016 and temperature T=0.12; b – ε=0.033 and T=0.1 

 

 

 

кристалла практически не изменяется (кривые b). Это 

связано с тем, что дислокации относительно слабо ра-

зогреты импульсами тока и двигаются термофлуктуа-

ционно, так как им тяжело преодолеть барьер Пайерлса – 

Набарро. При относительно небольшом увеличении 

температуры и снижении деформации сдвига кинетиче-

ская энергия резко увеличивается с повышением коли-

чества импульсов тока и мощности тока (кривые a). 

Резкий скачок кинетической энергии системы связан  

с тем, что при относительно высоких значениях пара-

метров тока и температуры происходит надбарьерное 

скольжение дислокаций, и в ходе этого скольжения дис-

локации выделяют большое количество тепла. Разогрев 

происходит за счет выделения тепла, связанного с рабо-

той приложенного сдвигающего напряжения на совер-

шение пластической деформации. Кинетическая энергия 

системы входит в формулу (1), согласно которой повы-

шение температуры материала ускоряет его разогрев. 
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