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Дана оценка влияния постоянного электрического тока на миграцию точечных дефек-
тов, растворенных в кристалле у вершины трещины растяжения. В расчете учитываются
пластическая деформация у вершины трещины в нагруженном образце, обусловленная
движением дислокаций в плоскостях активного скольжения кристалла, выделение джоу-
лева тепла, а также влияние газообмена на берегах трещины на эволюцию распределения
межузельных примесных атомов. Численные расчеты выполнены для кристалла α-железа.

Введение. В настоящее время установлено резкое снижение сопротивления металла
деформированию и повышение его пластичности под влиянием электрического тока боль-
шой плотности [1, 2]. В связи с этим значительный интерес представляет исследование
эволюции точечных дефектов у вершины трещины при совместном действии сил механи-
ческого и электрического происхождения. Зависимость распределения точечных дефектов
от времени в отсутствие электрического тока получена в [3]. Однако для разработки ме-
тодов электрохимического наполнения водородом [4] и для решения других прикладных
задач важно знать закономерности влияния электрического тока на прочность образцов,
существенно зависящую от миграции точечных дефектов в них. Насколько известно ав-
торам, исследованиям в этой области посвящена только работа [5], в которой выполнен
расчет эволюции распределения атомов водорода, растворенных вблизи надреза в токо-
несущем стержне. Однако в этом расчете предполагалось, что внешняя нагрузка не вы-
зывает пластической деформации и накопление газообразной примеси в полости надреза

отсутствует.
Целью настоящей работы является расчет эволюции распределения атомов водоро-

да у вершины трещины в кристалле под действием постоянного электрического тока и

механической нагрузки с учетом газообмена на берегах трещины.
1. Постановка задачи и метод решения. Проблема миграции точечных дефек-

тов в нагруженном образце, содержащем трещины и поры, давно привлекает внимание
исследователей [6]. Расчет эволюции концентрации c(r, t) межузельных атомов примеси и
определение соотношения вкладов дислокационных механизмов в процесс переноса примес-
ных межузельных атомов выполнены в [3]. В этой работе рассмотрена трещина длиной 2l,
расположенная в плоскости скола (010) (вдоль отрицательной полуоси Ox) бесконечного
кристалла с объемно-центрированной кубической (ОЦК) решеткой. К плоскостям кри-
сталла y → ±∞ приложено однородное напряжение растяжения σyy(t) = σ′a(t) (мода I),
монотонно возрастающее до некоторого значения σa, достаточного для пластического де-
формирования кристалла, но недостаточного для роста трещины. До начала нагружения
в кристалле равномерно распределены межузельные атомы водорода с концентрацией c0.
В дополнение к допущениям, принятым в [3], предположим, что через кристалл перпенди-
кулярно плоскости трещины пропускается постоянный электрический ток плотностью j0

в удаленной от трещины части кристалла (jx(r) = 0, jy(r) = j0 при |r| → ∞).
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Аналогично [7] будем предполагать, что пластическая деформация ОЦК-решетки
кристалла осуществляется путем перемещения полных дислокаций с вектором Бюргерса

b = (1/2)〈111〉 вдоль плоскостей легкого скольжения {110}. Плоскости {110}, пересекаясь
с плоскостью Oxy, образуют на ней два семейства линий скольжения, на которых равно-
мерно распределены источники дислокаций, испускающие прямоугольные петли, лежащие
в плоскостях легкого скольжения. Расчет эволюции пластической деформации по данной
модели выполнен в [7]. В расчете учтены только отрезки петель, перпендикулярные плос-
кости Oxy. В [8] расчет [7] обобщен на случай протекания через нагруженный кристалл
с трещиной постоянного электрического тока. В расчете [8] учитывались три механиз-
ма действия тока на дислокации в пластической зоне трещины: джоулево тепло, эффект
Томсона и “электронный ветер”. В [9] исследованы следующие три механизма переноса
межузельных атомов водорода у вершины трещины: решеточная диффузия; дислокаци-
онное “выметание” точечных дефектов; перенос примесных атомов в ядрах дислокаций,
движущихся в пластической зоне. Результаты расчетов [9] показали, что первый меха-
низм переноса межузельных атомов (решеточная диффузия) дает основной вклад в поток
примесных атомов.

Представляется актуальным уточнить результаты [3], учитывая в данном расчете
действие постоянного электрического тока на растворенные в кристалле атомы водорода.
Действие электрического тока обусловлено как его непосредственным влиянием на них,
так и опосредованным, через изменение характера движения дислокаций. В соответствии
с [8, 9] данный расчет учитывает выделение джоулева тепла в кристалле с трещиной из-
за протекания постоянного электрического тока в нем, а также решеточную диффузию

атомов водорода при совместном действии механического и электрического полей.
Рассмотрим основные уравнения электромеханодиффузии (см., например, [5])

∂c

∂t
= −∇J, J =

Dc

kBT
∇µ, (1)

где D — коэффициент диффузии; kB — постоянная Больцмана; T — температура; для
слабого раствора примесей в упругом поле напряжений и электрическом поле химический

потенциал µ = kBT ln (c/c0)− V (r, t); V (r, t) = ∆vσii(r, t)− eZ∗ϕ; ∆v — изменение объе-
ма ячейки кристаллической решетки за счет содержащегося в ней межузельного атома;
σii(r, t) — шаровая компонента тензора эффективных напряжений [7]; e — элементарный

заряд; Z∗ — эффективное зарядовое число; ϕ — электрический потенциал тока в кристал-
ле. Из [10] следует, что при |r|/l → 0 ϕ = −ρj0

√
2lr sin (θ/2), где ρ = ρ0[1 + α(T − T0)] —

удельное электросопротивление кристалла; ρ0 — удельное электросопротивление кристал-
ла при комнатной температуре T0; α — температурный коэффициент сопротивления. При
|r|/l → 0 электропотенциалу ϕ соответствуют асимптотические значения плотности то-

ка jx = j0

√
l/(2r) sin (θ/2) и jy = j0

√
l/(2r) cos (θ/2) [10]. Тогда с учетом ∆V = 0 из (1)

получим

∂c(r, t)

∂t
= D∇2c(r, t) +

Dc(r, t)

kBT
∇c(r, t)∇V (r, t). (2)

Задача решается при начальном условии c(r, 0) = c0 и граничных условиях

∂c(r, t)

∂y
=

eZ∗c(r, t)j0ρ

kBT

√
l

2r
при y = 0, x > 0; (3)

D
∂c(r, t)

∂y
= km(c2(r, t)− (Γ′)−1P (t)) при y = 0, x < 0 (4)

и c(r, t) = c0 при |r| → ∞. Соотношение (4) выражает закон Зивертса [3]. В (4) km —
постоянная массообмена на границе газовой и твердой фаз; P (t) — давление газа в полости
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трещины; Γ′ — модифицированная постоянная Генри [3]. В расчете предполагается, что
газ в полости трещины идеальный, тогда его давление P (t) внутри трещины [3]

P (t) =
1

2
σ′a(t)

[(
1 +

4GTN(t)

π(1− ν)(2l)2σ′2a (t)

)1/2
− 1

]
. (5)

Аналогично [11] количество молекул водорода в полости трещины N(t) вычисляется путем

суммирования по времени потока точечных дефектов J = km

0∫
−∞

[
c2(x, 0, t)− (Γ′)−1P (t)

]
dx

через берега в полость трещины:

N(t) =

t∫
0

J(t) dt. (6)

Ниже изложен метод решения задачи (2)–(6). Аналогично [3] сделаем замену перемен-
ной c(r, t): F (r, t) = c(r, t) exp (V (r, t)/(2kBT )). Тогда из (2) следует уравнение

∂F (r, t)

∂t
= D∇2F (r, t)−D

∇V (r, t)

2kBT
F (r, t) (7)

с начальным условием F (r, 0) = c(r, 0) exp (V (r, 0)/(2kBT )) и граничными условиями

∂F (r, t)

∂y
= F (r, t)

eZ∗j0ρ

2kBT

√
l

2r
при x > 0, y = 0,

∂F (r, t)

∂y
= km

F (r, t)2 − (Γ′)−1P (t)

D
при x < 0, y = 0,

F (r, t) = F (r, 0) при |r| → ∞.

Аналогично [3] метод приближенного решения уравнения (7) основан на замене времени t
в функции F (r, t), входящей во второе слагаемое правой части, на t−∆t и решении его в
последовательные отрезки времени [ti, ti−1] (ti−1 = ti −∆ti):

∂F (r, t)

∂t
= D∇2F (r, t)−D

∇V (r, t)

2kBT
F (r, t−∆t),

причем в начальный момент времени F (r, 0) = c0 exp (V (r, 0)/(2kBT )). Аналогичный при-
ем используется для вычисления граничного условия

∂F (x, 0, t)

∂y
= km

F 2(r, t−∆t)− (Γ′)−1P (t−∆t)

D
при x < 0, y = 0.

Выбор ∆ti зависит от схемы расчета эволюции пластической деформации и описан в [7].
При таких упрощениях классическое решение задачи (2)–(5) при выбранных начальных и
граничных условиях имеет вид [12]

F (x, y, ti) =

∞∫
0

∞∫
−∞

F (x1, y1, ti−1)G2(x, y, x1, y1, ti) dx1 dy1 −

− km

0∫
−∞

[F 2(x1, 0, ti−1)− (Γ′)−1P (ti−1)]

[ ∆ti∫
0

G2(x, 0, x1, 0, ∆ti − τ) dτ

]
dx1 −
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− D

(2kBT )2

∞∫
0

∞∫
−∞

(∇V (r, ti−1))
2F (x1, y1, ti−1)

[ ∆ti∫
0

G2(x, y, x1, y1, ∆ti−τ) dτ

]
dx1 dy1. (8)

Особенности вычисления величины F (r, t) в (8) описаны в [3]. Обратная замена пе-
ременной в функции F (r, t) позволяет вычислить эволюцию распределения концентра-
ции c(r, t) межузельных примесных атомов у вершины трещины.

Рассмотрим эволюцию коэффициента интенсивности напряжения (КИН) в нагружен-
ном токопроводящем кристалле. Будем предполагать, что для КИНа трещины имеет место
представление [7]

K(t) = Kc(t) + Kp(t),

где Kc(t) = (σ′a(t) + P (t))
√

πl — слагаемое в КИНе трещины, в котором не учитывается
влияние на нее пластической деформации; Kp(t) — слагаемое, обусловленное пластической
деформацией [7].

2. Результаты расчетов и их обсуждение. Расчеты выполнены для кристалла
α-железа при следующих значениях постоянных: 2l = 10−3 м, T0 = 300 K, Z∗ = 1, ρ0 =

8,6·10−8 Ом·м, α = 3,3·10−3 K−1, D = 4,88·10−12 м2/c, ∆v = 2,06·10−30 м3, e = 1,6·10−19 Кл,
km = 4,88 · 10−9 м/с [3]. Остальные значения постоянных такие же, как в [7, 8].

Скорость нагружения кристалла выбиралась так, чтобы максимальная скорость де-
формации в пластической зоне была равна 0,1 с−1. После достижения внешней нагруз-
кой σ′a(t) верхнего предела σa = 5 МПа она оставалась постоянной, и наблюдался процесс
релаксации напряжения у вершины трещины.

Проанализируем влияние электрического тока на эволюцию распределения точечных

дефектов у вершины трещины. Сравним эволюцию КИНа в кристалле с током и без него.
На рис. 1 показаны зависимости КИНа от времени для хрупкой трещины и трещины с
зоной пластичности у ее вершины при наличии электрического тока и в его отсутствие. Из
рис. 1 следует, что электрический ток вызывает дополнительную релаксацию напряжения
у вершины трещины. Результаты расчета показали дополнительное уменьшение КИНа

из-за действия электрического тока примерно на 10 % по сравнению с релаксацией напря-
жения только из-за пластической деформации у вершины трещины. Следует отметить,
что уменьшение КИНа обусловлено двумя факторами: 1) повышением температуры за

счет выделения джоулева тепла, усиливающего процесс развития пластической деформа-
ции, что приводит к дополнительной релаксации напряжений у вершины; 2) увеличением

Рис. 1. Зависимость КИНа от времени для трещины растяжения в ОЦК-решетке
кристалла:
Kc — для хрупкой трещины, K — для трещины с зоной пластичности (штриховая кривая— в

отсутствие электрического тока; сплошная— с учетом обтекания постоянным электрическим

током, плотность которого на достаточном удалении j0 = 5 · 108 А/м2)
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Рис. 2. Распределение концентрации c(r, t)/c0 межузельных примесных атомов

водорода у вершины трещины при j0 = 108 А/м2:
а — t = 0,268 с (1 — 0,997; 2 — 1,01; 3 — 1,03; 4 — 1,04; 5 — 1,05); б — t = 5,715 c
(1 — 1,02; 2 — 1,04; 3 — 1,07; 4 — 1,10)

Рис. 3. Распределение концентрации c(r, t)/c0 межузельных примесных атомов

водорода у вершины трещины при j0 = 5 · 108 А/м2:
а — t = 0,143 c (1 — 0,932; 2 — 0,957; 3 — 0,983; 4 — 1,01; 5 — 1,03; 6 — 1,06); б —
t = 4,1 c (1 — 0,936; 2 — 0,967; 3 — 0,999; 4 — 1,03; 5 — 1,06)

“сброса” водорода в полость трещины и переноса его в вершину за счет дислокационного
механизма (решеточной диффузии). Последнее обстоятельство может являться причиной
увеличения КИНа при “распирании” берегов трещины. На рис. 2, 3 показаны распределе-
ния концентрации межузельных атомов водорода у вершины трещины для двух значений

плотности электрического тока. На рис. 2, 3 видна асимметрия распределения концентра-
ции водорода относительно линии продолжения трещины. Следует отметить, что сток
атомов водорода в полость трещины через контур, охватывающий вершину, почти не ме-
няется. Другими словами, расчет показал, что при доступных плотностях электрического
тока в эксперименте не удастся “сбить” поток атомов водорода, заполняющих полость
трещины.
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