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Запропоновано алгоритм розрахунку для прогнозування поведінки субмікро- та 

нанокристалічних металів з різними розмірами зерен при дії температурного та часово-

го факторів у процесі механічної обробки. 

 

Предложен алгоритм расчета для прогнозирования поведения субмикро- и нанокри-

сталлических металлов с различными размерами зерен при воздействии температурно-

го и временного факторов в процессе механической обработки. 

 

DZH. KAPTAJ, A. A. SIMONOVA, N. V. VEREZUB 

FORECASTING OF BEHAVIOUR SUBMICRO-AND NANOCRYSTALLINE METALS  

AT MACHINING 

The algorithm of calculation for predicting the behavior of submicron and nanocrystalline 

metals with different grain sizes under the influence of temperature and time factors in the 

process of machining. 

 

В процессе механической обработки поверхностный слой детали ис-

пытывает со стороны режущего инструмента силовое и тепловое воздейст-

вие. Происходит упругопластическое деформирование поверхностного 

слоя и металл приобретает иные свойства, существенно отличающиеся от 

исходных.  

Экспериментальные исследования 1-4 , показали значительное 

влияние высокой температуры резания, возникающей во время обработки, 

и времени ее воздействия, на структурное и физическое состояние поверх-

ностного слоя детали. 

Сохранить высокие физико-механические свойства характерные для 

металлов с нано- и субмикрокристаллической структурой можно за счет 

сохранения исходной структуры металла заготовки. При этом необходимо 

подбирать такие методы и режимы обработки, которые бы обеспечивали 

требуемое, с точки зрения эксплуатационных свойств детали, качество по-

верхностного слоя. 
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Наноструктурные материалы надо рассматривать как представителей 

широкого класса дисперсных систем. Последние в физике определяются как 

гетерогенные системы с развитой внутренней поверхностью разделения 

между фазами, т.е. состоят из нескольких фаз. По агрегатному состоянию 

это может быть газ, жидкость или твердое тело. Дисперсные системы разде-

ляют на грубодисперсные и тонкодисперсные. Для первых средний харак-

терный размер элементов структуры больше 10
-6

 м. Для тонкодисперсных 

систем он меньше 10
-6

 м, а для ультрадисперсных систем – меньше 10
-7

 м. 

Очевидно, что твердые ультрадисперсные структуры и есть наноструктура-

ми, в которых характерные размеры структурных элементов отвечают диа-

пазону 10
-9

 - 10
-7

 м [5]. 

В работах [6,7] предложена зависимость для определения размера 

зерна D (м) под влиянием температурного, временного факторов и исход-

ного размера зерна 

 
2

0 2D D k , (1) 

где D0 – исходный размер зерна (м); η – время воздействия температуры 

(с); k – параметр интенсивности роста зерна (м
2
/с). 

Для диапазона температур до 200ºС параметр интенсивности роста 

зерна описывается экспоненциальным уравнением [8] 

 exp( )LG
k

RT
, 2) 

где LG  – энергия активации роста зерна (Дж); R – газовая постоянная 

(Дж/моль·К); T – температура нагрева (К); 

Зависимость (2) для нано- и субмикрокристаллических материалов 

дает неудовлетворительные результаты, так как энергия активации роста 

зерна в нанокристаллических материалах, как правило, выше, чем в круп-

нокристаллических аналогах, за счет повышенной диффузии на границах 

зерен и возможности их блокировки [9].  

Структура границ зерен сильно отличается от структуры решетки, 

соответственно и границы зерен имеют совершенно другие свойства – 

свойства псевдоаморфной структуры [4]. 

В зависимости (1) необходимо уточнить параметр интенсивности 

роста зерна k с учетом структурных особенностей нано- и субмикрокри-

сталлических материалов. 

Поиск параметра интенсивности роста зерна осуществлен для техни-

чески чистых нано- и субмикрокристаллических металлов. 
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Рассмотрим нано- и субмикрокристаллический металл как ультрадис-

персную систему. Любая дисперсная система стремится к уменьшению сво-

ей поверхностной энергии, что описывается зависимостью Кельвина [10] 

 0 2 м

ср

G G V
R

, (3) 

где G – средняя молярная энергия Гиббса одного зерна (Дж/моль), G
0
 – 

молярная энергия Гиббса материала (Дж/моль), ζ – энергия на межзерен-

ных границах (Дж/м
2
), [11], Vм – молярный объем материала (м

3
/моль), Rср 

– средний радиус зерна (м). 

Из формулы (3) следует, что увеличение среднего радиуса зерна по-

степенно уменьшает энергию Гиббса и представляет собой движущую 

энергию для роста зерна.  

Движущая сила процесса роста зерна может быть рассчитана при 

выборе произвольного направления движения роста зерна с использовани-

ем зависимости [12] 

 dr

g

dG
F

dR
, [Н/моль], (4) 

где G – средняя молярная энергия Гиббса одного зерна (Дж/моль), Rg – ра-

диус зерна (м). 

Подставляя зависимость (3) в формулу (4) и преобразовывая, полу-

чаем 

 
2

2 m
dr

g

V
F

R
, (5) 

где Vм – молярный объем материала (м
3
/моль), ζ – энергия на межзеренных 

границах (Дж/м
2
), [13], Rg – радиус зерна (м). 

Физические величины в зависимости (5) положительны и величина 

движущей силы положительна, таким образом, можно сделать вывод, что 

движущееся зерно растет (происходит увеличение среднего радиуса зерна Rg).  

Для упрощения зерно рассматривается как сфера, тогда молярная 

площадь поверхности зерна Am, равна 

 

2

3

4 3

4

3

g m
m m m

g
g

RA V
A V V

V R
R

, [м
2
/моль], (6) 

где Vм – молярный объем материала (м
3
/моль), Rg – радиус зерна (м). 
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Разделив движущую силу роста зерна Fdr из зависимости (5) на мо-

лярную площадь поверхности зерна Am, получим движущую силу единицы 

площади поверхности межзеренной границы Fdr,А 

 ,

2

3

dr
dr A

m g

F
F

A R
, [Н/м

2
]. (7) 

Преобразуем зависимость (7). Для этого умножаем знаменатель на ве-

личину молярной площади поверхности ω (м
2
/моль), то есть величину пло-

щади одноатомной поверхности, покрытой 1 молем атомов и делим на число 

Авогадро NAv (1/моль) – число атомов на 1 моль. Таким образом, определим 

движущую силу, действующую на поверхности одного атома Fdr,a 

 ,

2

3
dr a

A g

F
N R

, [Н/атом]. (8) 

Если атомы находятся в одноатомном слое, то формула молярной 

площади поверхности имеет вид [14] 

 2/3 1/3

m Af V N , (9) 

гдеf – безразмерный геометрический параметр (равен приблизительно 1) 

Подставляем зависимость (8) в формулу (9), получаем уравнение 

движущей силы роста зерна, действующей на каждый атом 

 

2 / 3

,

2

3

m
dr a

g A

V
F f

R N
, [Н/атом]. (10) 

Движущая сила, приводящая к росту зерна, действует на каждый 

атом вдоль границ зерен и выталкивает атомы на поверхность в радиаль-

ном направлении. Во время этого движения зерна растут. Как следует из 

зависимости (10), движущая сила обратно пропорциональна размеру зерна. 

Движущая сила различна для разных видов материалов и зависит от энер-

гии межзеренных границ и молярной массы. 

Рассмотрим силу, тормозящую движение атомов, т.е. препятствую-

щую росту зерна. Уравнение Стокса [15] может быть описано силой со-

противления, которая действует в обратном направлении относительно 

движения атомов  

 *6drag aF R , (11) 

где η
*
 - эффективная вязкость твердого материала (Нс/м

2
), Ra – радиус 

движущегося атома (м), ν – скорость движение атома (м/с) через твердый 

металл. 
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Отрицательный знак зависимости (11) показывает, что сила сопро-

тивления Fdrag, действует против движущей силы Fdr,a со скоростью дви-

жущегося атома ν.  

Атомные границы зерен будут двигаться со скоростью устойчивого 

состояния, если суммарные силы, действующие на границы, будут равны 

нулю, т.е. выполняется следующие условие: , 0dr a dragF F . (12) 

Подставляя условие (12) в формулы (8 и 9), скорость можем выразить 

через скорость устойчивого состояния движущихся границ зерна, νss 

 

2 / 3

*9

m
ss

a g A

f V

R R N
, [м/с]. (13) 

Зависимость (13) описывает скорость устойчивого состояния дви-

жущихся атомов и растущих границ зерна. Определение этой скорости 

описывается как 

 
g

ss

dR

d
, (14) 

где η – время (с).  

Подставим зависимость (13) в формулу (14): 

 
g

g

dR k

dt R
, (15) 

где k – интенсивность роста зерна (м
2
/с), определяется по зависимости 

 

2 / 3

*9

m

a A

f V
k

R N
. (16) 

На основании теории дисперсных систем получены дифференциаль-

ные уравнения (15), позволяющие определить интенсивность роста зерна в 

зависимости от исходного размера зерна металла. 

Зависимость (15) является простым дифференциальным уравнением, 

которое может быть проинтегрировано, если границы интегрирования на-

ходятся в следующих пределах: 

1. при t = 0, Rg = 0

gR  – исходный радиус границы зерна, 

2. при конечном значении t – радиус границы зерна достигает ве-

личины Rg. 

Проинтегрировав уравнение (16), получим 
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 0

0 2

2
1

( )
g g

g

k
R R

R
. (17) 

Как следует из зависимости (15), рост границы зерна будет пропор-

ционален квадрату корня времени. Поскольку эта зависимость нелинейная, 

то интенсивность роста зерна не может быть определена единичной вели-

чиной. 

Определяем коэффициент роста зерна, CF, можно как соотношение 

фактического размера зерна к исходному размеру зерна  

 
0

g

g

R
CF

R
. (18)  

Используя  зависимость (17), определяем коэффициент роста зерна 

 
0 2

2
1

( )g

k
CF

R
. (19) 

В зависимости (19) показано, что коэффициент роста зерна зависит 

от интенсивности роста зерна k, определенного уравнением (16).  

Выразим энергию межзеренных границ через поверхностное натя-

жение жидких сплавов lg  [16]. Энергия межзеренных границ зависит в 

значительной мере от взаимной ориентации двух соседних зерен. Когда 

зерна образуют ядро, их взаимная ориентация совершенно случайна. В 

этом положение, больше чем 90% межзеренных границ будут иметь мак-

симальную граничную энергию, что составляет приблизительно 1/3 по-

верхностной энергии. С другой стороны поверхностная энергия твердых 

сплавов на 15% выше, чем поверхностное натяжение жидких сплавов [14]. 

Исходя из этого 

 lg

1,15

3
. (20) 

Поверхностное натяжение жидких металлов может быть представле-

но как [14] 

 
lg lg

lg

H T S
, (21) 

где ΔHlg – поверхностная избыточная энтальпия (Дж/моль); ΔSlg – поверх-

ностная избыточная энтропия (Дж/моль·К). 
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Поверхностную избыточную энтальпию опишем как определенное 

соотношение энтальпии связи жидкости 

 m cH H , (22) 

где α – безразмерное соотношение нарушенной связи на поверхности (= 

0,182 [14]); Нс – энтальпия связи жидкого металла (Дж/моль). 

Энтальпия связи жидкого металла может быть получена пропорцио-

нально точке плавления металла, по меньшей мере, в группах металлов, 

имеющих подобные твердые и жидкие структуры 

 
c m p mH q R T C T T , (23) 

где q – безразмерный, полуэмпирический параметр (= 25,4±2 ) [14]; R – 

универсальная газовая постоянная (Дж/моль·К): Cp – теплоемкость жидко-

го металла (Дж/моль·К). 

В первом приближении принимаем поверхностную избыточную эн-

тропию равной нулю. Таким образом, подставляя зависимости (21-23) и 

зависимость (9) в формулу (20), получим следующее соотношение 

 

1
1,15

2 /3 1/33

C Tp
R T qm R Tm

f V Nm A

. (24) 

Зависимость (3.24) позволяет определить энергии межзеренных границ. 

В этом уравнении теплоемкость твердого металла выражена через Cp. 

Эффективная вязкость твердого металла оценена через уравнение 

Стокса-Эйнштеина [12] 

 *

6 a A s

R T

R N D
, (25) 

где Ds – коэффициент самодиффузии в твердом металле (м
2
/с).  

Согласно [12] коэффициент самодиффузии определяется как 

 
410 exp m

s

T
D p z

T
. (26) 

Параметром р, зависит от структуры кристаллической решетки (р = 

14 (ОЦК), р = 17 (ГЦК и ГПУ) и р = 21 (для прямого проводника, такого 

как Ge, Si), z – валентность металла [12]. 
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Подставим зависимости (24), (25) в формулу (13), при этом α = 0,182, 

q = 25,4, получим 

 0,046 25,4 1
pm

s

m

CT T
k D

T R T
. (27) 

Интенсивность роста зерна пропорционалена коэффициенту диффу-

зии в твердом металле. Подставляем зависимость (26) в формулу (27), по-

лучим 

 64,6 10 25,4 1 exp
pm m

m

CT T T
k p z

T R T T
. (28) 

Разница теплоемкости между различными металлами имеет неболь-

шое влияние на величину k, так Cp/R = 4,5±1,5 << 25,4. Определяем интен-

сивность роста зерна для параметра q = 25,4 при T/Tm=0,5.  

Таким образом, окончательная формула, полученная для интенсив-

ности роста зерна, когда границы зерен проявляют свойства кристалличе-

ских твердых тел, имеет вид 

 41,3 0,5 10 expm m
с

T T
k p z

T T
. (29) 

Как видно из формулы (29), интенсивность роста зерна зависит толь-

ко от безразмерной температуры (T/Tm), структуры и валентности твердого 

металла (р и z).  

Обобщенная формула интенсивности роста зерна при проявлении 

границами зерен кристаллических свойств выводится как 

 expm mT T
k A B

T T
, (30) 

где A = (1.3  0.5) 10
-4

 (м
2
/с), B = p + z, z – валентность металла. 

Однако полагается, что средняя упорядоченность и плотность облас-

ти границы зерен подобна аморфным твердым телам, что может быть по-

лучено экстраполированием свойств жидкости. Тогда радиус атома выра-

жается через его молярный объем, взятый в счет коэффициента упаковки 

кристаллической решетки fb = 0,45 [17] 

 

1/ 3

3

4

b m
a

Av

f V
R

N
. (31) 
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Значение динамической вязкости определяют по формуле [14]: 

 
1/ 2

1/ 2

2 / 3
* exp m

m

M T
A T B

V T
, (32) 

где  – динамическая вязкость (м
2
/с), M – атомная масса (кг/моль), Tm – 

температура плавления данного металла (К).  

Уравнение (32) проверенно на 101 измеренной точке 15-ти отобран-

ных жидких металлах и среднее значение основного действительного по-

луэмпирического параметра определенно как: A = (1.80  0.39) 
.
 10

-8
 (Дж·K

-

1
моль

-1/3
)

1/2
 и B = 2.34  0.20. 

Следующее выражение получено для параметра k, с учетом аморф-

ных свойств границ зерен металлов с нано- и субмикрокристаллической 

структурой 

 
1/ 3

9

1/ 2 1/ 2
(8.5 3) 10 exp (2.34 0.20)m m m

а

V T T
k

M T T
, (33) 

где молярный объем выражен как [10]  

 1 ( )o

m m mV V T T . (34) 

Формулы (30) и (33) корректны для металлов, исходный размер зер-

на которых находится в диапазоне 100’500нм, при воздействии темпера-

тур, которые не превышают температуру плавления исследуемого металла. 

Для нахождения размера зерна, полученного в результате воздейст-

вия на нано- или субмикрокристаллическую структуру температурного и 

временного факторов, предложен следующий алгоритм состоящий из сле-

дующих этапов: 

1. Выбраем металл с исходным размером зерна D0 (м), необходимыми 

данными для расчета является температура Т (К) и время воздействия тем-

пературы η (с). 

2. Рассчитываем интенсивность роста зерна k для данного металла. 

3. Рассчитываем окончательный размер зерна и Dg (м) по формуле (1). 

С целью получения достоверного прогноза интенсивности роста зер-

на нано- и субмикрокристаллических металлов и величины размера зерна 

после рекристаллизации для любых чистых металлов необходимо найти 

минимально две экспериментальные точки. 

Рассчитываем интенсивность роста размера зерна k по формуле (30), 

которое учитывает кристаллическую структуру границ зерен (с-k), и по 

уравнению(33), которое учитывает аморфную структуру границ зерен (а-k). 
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Используя экспериментальные данные для субмикрокристалличе-

ского титана, полученные в работе [1]. Структура титана при температуре 

ниже 1155К является ГПУ, т.е. величина р = 17. Его валентность может 

быть z = 2; 3 или 4, берем среднее значение z = 3, тогда В = (р + z) = 20 [16]. 

Точка плавления титана Тm = 1941К [17]. Для чистого Тi: М = 0,04788 

кг/моль, V
0
 = 11,6 10

-6
 м

3
/моль [18],  = 0,56 10

-4
 1/K [17]. 

Точки 1, 2, 3 для титана (рис.1) получены в работе [1]. Эксперимен-

тальные данные для СМК титана, т.4 (рис.1): исходный размер зерна 250нм, 

время 0,01с, температура 1160К, окончательный размер зерна 400нм.  

 
Рисунок 1 – Область решения для поиска интенсивности роста  

зерна для СМК титана 

Экспериментальные данные для чистой меди приведены в работе [2]. 

Структура меди – ГЦК, т.е. величина р = 17. Ее валентность может быть z 

= 1 или 2, берем среднее значение z = 1,5, тогда В = (р + z) = 18,5 [16]. Точ-

ка плавления Тm = 1356К [17]. Для чистой меди: М = 0,06355 кг/моль, V
0
 = 

7,96 10
-6

 м
3
/моль [18],  = 1,0 10

-4
 1/K [17]. 

Точки 2, 3, 4 для меди (рис.2) получены в работе [2]. Эксперимен-

тальные данные для СМК меди (рис.2): т.1 (исходный размер зерна 250нм, 

время 0,72,с, температура 580К, окончательный размер зерна 1000нм), т.5 

(исходный размер зерна 250нм, время 4,3с, температура 535К, окончатель-

ный размер зерна 500нм). 

Значения, полученные в представленной работе, находятся на одной 

линии со значениями, которые получены другими исследователями, что 

подтверждает корректность полученных результатов. 
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Рисунок 2  – Область решения для поиска интенсивности роста  

зерна для СМК меди 

Заключение 

На основании теории дисперсных систем и металловедения разрабо-

тан алгоритм расчета, позволяющий прогнозировать интенсивность роста 

размера зерна под воздействием температурного, временного факторов и 

исходного размера зерна. В результате теоретического обоснования расче-

та получены аналитические зависимости интенсивности роста зерна. При 

расчете  необходимо учитывать особенности строения границ зерен метал-

лов с нано- и субмикрокристаллической структурой, полученных методом 

интенсивной пластической деформации, которые проявляют как кристал-

лические, так и аморфные свойства твердых тел. 
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