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ÓÄÊ 538.911Î ÂÎÇÌÎÆÍÎÑÒÈ ÃÎÌÎÃÅÍÍÎÃÎ ÇÀÐÎÆÄÅÍÈß ÏÎÐÛÂ ÇÅÐÍÎÃÐÀÍÈ×ÍÎÉ ÎÁËÀÑÒÈÏÎÄ ÂÎÇÄÅÉÑÒÂÈÅÌ ÓÄÀÐÍÛÕ ÏÎÑËÅÊÀÑÊÀÄÍÛÕ ÂÎËÍÀ. Â. Ìàðêèäîíîâ, Ì. Ä. Ñòàðîñòåíêîâ(Ôèëèàë ÊóçÃÒÓ â ã.Íîâîêóçíåöêå; ÀëòÃÒÓ, ã. Áàðíàóë)Èññëåäîâàíèå, ïðîâåäåííîå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ïîêàçàëî, ÷òî ïîä äåé-ñòâèåì óäàðíûõ ïîñëåêàñêàäíûõ âîëí âîçíèêàåò íàïðàâëåííûé ïîòîê âàêàíñèé, ïðèâî-äÿùèé ê çàðîæäåíèþ ïîð çà ñ÷åò ðàñòÿãèâàþùèõ íàïðÿæåíèé, âîçíèêàþùèõ çà ôðîí-òîì âîëíû. Îáðàçîâàíèå ïîð íà çåðíîãðàíè÷íûõ äèñëîêàöèÿõ ñ ïîñëåäóþùèì èõ ñìå-ùåíèåì ïîä äåéñòâèåì óäàðíûõ âîëí ïðèâîäèò ê ðîñòó îäíîãî èç çåðåí çà ñ÷åò ïîãëî-ùåíèÿ ñîñåäíåãî çåðíà. Îïèñûâàåìûå ÿâëåíèÿ íàáëþäàþòñÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ, íåäî-ñòàòî÷íûõ äëÿ íà÷àëà äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ.Êëþ÷åâûå ñëîâà: êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå, ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ìå-òîä ïîãðóæåííîãî àòîìà, óäàðíàÿ âîëíà, äåôåêòû, âàêàíñèÿ, ïîðà, ãðàíèöà çåðåí íà-êëîíà, âåðøèííàÿ äèñëîêàöèÿ.ÂâåäåíèåÌàòåðèàëû, èç êîòîðûõ èçãîòàâëèâàþòñÿ ðàç-ëè÷íûå êîíñòðóêöèîííûå óçëû, êàê ïðàâèëî,ÿâëÿþòñÿ ïîëèêðèñòàëëàìè, ñîñòîÿùèìè èç îò-äåëüíûõ çåðåí. Ïîä âîçäåéñòâèåì îáëó÷åíèÿ âçåðíàõ îáðàçóþòñÿ òî÷å÷íûå äåôåêòû è ðàçëè÷-íûå òðàñìóòàíòû, íàïðèìåð, èíåðòíûõ ãàçîâ.Ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ìåæóçåëüíûå àòîìû,îáëàäàþùèå áîëüøåé ïîäâèæíîñòüþ ïî ñðàâíå-íèþ ñ âàêàíñèÿìè, ìèãðèðóþò ê ñòîêàì, êîòî-ðûìè ÿâëÿþòñÿ ãðàíèöû çåðåí, è îáðàçóþò ïðè-ìåñíûå ñåãðåãàöèè, çàêðåïëÿþùèå äèñëîêàöèè.Â ðåçóëüòàòå ýòîãî ïîâûøàåòñÿ ïðåäåë òåêó÷åñòèìàòåðèàëà. Ïîâûøåíèå òåìïåðàòóðû ïðèâîäèò êóâåëè÷åíèþ äèôôóçèîííîé ïîäâèæíîñòè âàêàí-ñèé, è îáðàçîâàíèå ïîðèñòîñòè íà ãðàíèöàõ çå-ðåí ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé ðàäèàöèîííîãî îõðóï÷è-âàíèÿ [1]. Òàêèì îáðàçîì, ãðàíèöû çåðåí èãðàþòíåìàëîâàæíóþ ðîëü ïðè ðàññìîòðåíèè ðàçëè÷-íûõ ðàäèàöèîííî-ñòèìóëèðîâàííûõ ÿâëåíèé.Ïðîáëåìàì ðàäèàöèîííîãî ïîðîîáðàçîâàíèÿ âìàòåðèàëàõ ïîñâÿùåí öåëûé ðÿä èçâåñòíûõ ðà-áîò [1�4]. Áûëî ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âëèÿ-íèÿ íà ðàäèàöèîííîå ïîðîîáðàçîâàíèå ðàçëè÷-íûõ ôàêòîðîâ: òåìïåðàòóðû, èíòåíñèâíîñòè îá-ëó÷åíèÿ, ôëþåíñà, íàëè÷èÿ ñòðóêòóðíûõ íåñî-âåðøåíñòâ, ïðèñóòñòâèÿ ãàçîâ è íåãàçîîáðàçíûõ

ïðèìåñåé. Íàêîïëåííûé îáøèðíûé ýêñïåðèìåí-òàëüíûé ìàòåðèàë ïîçâîëèë ïîñòðîèòü ìîäåëèðàññìàòðèâàåìîãî ÿâëåíèÿ, ñôîðìèðîâàòü îñíî-âû òåîðèè, ñîãëàñíî êîòîðîé çàðîæäåíèå ïîðûïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðåçóëüòàò ðàñïàäà íåóñòîé-÷èâîé ñèñòåìû èçáûòî÷íûõ âàêàíñèé, îáðàçî-âàííûõ â ðåçóëüòàòå îáëó÷åíèÿ ìàòåðèàëà. Ðîñòïîðû âîçìîæåí áëàãîäàðÿ àñèììåòðèè âçàèìî-äåéñòâèÿ ðàçëè÷íûõ íåñîâåðøåíñòâ êðèñòàëëè-÷åñêîé ñòðóêòóðû ñ òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè èîïðåäåëÿåòñÿ íàëè÷èåì ëîêàëüíûõ ïîòîêîâ âà-êàíñèé, íàïðàâëåííûõ íà ïîðó. Íåîáõîäèìàÿäëÿ ýòîãî âîñõîäÿùàÿ äèôôóçèÿ ìîæåò âîçíè-êàòü, íàïðèìåð, â ïîëÿõ óïðóãèõ íàïðÿæåíèé,ñîçäàâàåìûõ îáúåìíûìè ðàäèàöèîííûìè äåôåê-òàìè êëàñòåðíîãî òèïà.Òåì íå ìåíåå ñ ïîçèöèè êâàçèòåðìîäèíàìè÷å-ñêîãî ïîäõîäà ê îïèñàíèþ îáðàçîâàíèÿ íîâîé ôà-çû â êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäå â ðàáîòàõ [5�7]ñôîðìóëèðîâàíà îñíîâíàÿ ïðîáëåìà ãîìîãåííî-ãî çàðîæäåíèÿ ïîðû, çàêëþ÷àþùàÿñÿ â ñëåäó-þùåì. Åñëè ðàññìàòðèâàòü ïîðó êàê ôàçó ïó-ñòîòû, òî îáðàçîâàíèå ôëóêòóàöèîííûì ïóòåìçàðîäûøà òàêîé íîâîé ôàçû ñ ðàçìåðîì, ïðåâû-øàþùèì íåêîòîðîå êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå, îïðå-äåëÿåìîå óäåëüíîé ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèåé, ìà-ëîâåðîÿòíî.� 37 �



À. Â. Ìàðêèäîíîâ, Ì. Ä. ÑòàðîñòåíêîâÄëÿ ðàçðåøåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû ðàçðàáîòà-íà ôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ òåîðèÿ, ñîãëàñíî êîòî-ðîé îáúåäèíåíèå âàêàíñèé â ïîðû ïðîèñõîäèòïîä äåéñòâèåì óïðóãèõ ðàñòÿãèâàþùèõ íàïðÿ-æåíèé, èñòî÷íèêîì êîòîðûõ ñëóæàò ñàìè èçáû-òî÷íûå âàêàíñèè. Ñîãëàñíî ïðåäëîæåííîé ìî-äåëè äèôôóçèîííî-äåôîðìàöèîííîé íåóñòîé÷è-âîñòè ñíèæåíèå ýíåðãèè Ãèááñà ïðè ó÷åòå ýòèõíàïðÿæåíèé ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ ÿâëåíèéâîñõîäÿùåé äèôôóçèè è, êàê ñëåäñòâèå, ïîÿâëå-íèþ ïîð. Äàííàÿ ìîäåëü ïðèçâàíà ïðåîäîëåòüòðóäíîñòè, âîçíèêàþùèå ïðè îïèñàíèè íà÷àëü-íîé ñòàäèè ïîðîîáðàçîâàíèÿ, à òàêæå îáúÿñíèòüïðè÷èíû, ïî êîòîðûì âàêàíñèîííîå ïðåñûùåíèåðåàëèçóåòñÿ â âèäå ïîð, à íå âàêàíñèîííûõ ïå-òåëü.Èçâåñòíî, ÷òî âîçäåéñòâèå ïîòîêà âûñîêîýíåð-ãåòè÷åñêèõ ÷àñòèö íà òâåðäîå òåëî ñîïðîâîæ-äàåòñÿ îáðàçîâàíèåì óäàðíûõ ïîñëåêàñêàäíûõâîëí [8], ôîðìèðóþùèõñÿ â ðåçóëüòàòå ñêà÷-êà äàâëåíèÿ â êàñêàäíîé îáëàñòè èç-çà ðàçëè-÷èé âðåìåíè òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ êîëåáàíèé âíåêîòîðîé êîíå÷íîé îáëàñòè è âðåìåíè îòâîäà èçíåå òåïëà. Ðîëü òàêèõ âîëí â èíèöèàöèè âîñõî-äÿùåé äèôôóçèè ðàíåå íå îöåíèâàëàñü. Àâòîðà-ìè áûëè ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ [9�11], â êîòî-ðûõ ïîëó÷åíû ðåçóëüòàòû, ñâèäåòåëüñòâóþùèå îâîçìîæíîñòè ìîäèôèêàöèè äåôåêòíîé ñòðóêòó-ðû êðèñòàëëà óäàðíûìè ïîñëåêàñêàäíûìè âîë-íàìè ïóòåì ïåðåìåùåíèÿ îòäåëüíûõ äåôåêòîâäàæå ïðè òåìïåðàòóðàõ, êîãäà äèôôóçèîííûåïðîöåññû íå àêòèâíû.Òàêèì îáðàçîì, èññëåäîâàíèå èíèöèèðîâàíèÿóäàðíûìè ïîñëåêàñêàäíûìè âîëíàìè âîñõîäÿ-ùåé äèôôóçèè âàêàíñèé ñ âîçìîæíîñòüþ ïîñëå-äóþùåãî ôîðìèðîâàíèÿ ïîðû â çåðíîãðàíè÷íîéîáëàñòè ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì, òàê êàê ýòîò ïðî-öåññ îêàçûâàåò çíà÷èòåëüíîå âëèÿíèå íà ïðîöåñ-ñû çåðíîãðàíè÷íîãî ïðîñêàëüçûâàíèÿ, à òàêæåêèíåòèêó ðîñòà çåðåí. Åãî äîïîëíèòåëüíîå èçó-÷åíèå ìîæåò ïîñëóæèòü îñíîâîé äëÿ ðàçðàáîò-êè ðÿäà íîâûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé, óòî÷-íèâ òåì ñàìûì óæå ñóùåñòâóþùóþ òåîðèþ.Îïèñàíèå ìåòîäèêèìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿÐàññìàòðèâàåìûå â ðàáîòå ïðîöåññû îòëè÷à-åò âûñîêàÿ ñêîðîñòü ïðîòåêàíèÿ, ÷òî çàòðóäíÿ-åò ïðÿìûå íàáëþäåíèÿ. Ïîýòîìó íàèáîëåå ðàöè-îíàëüíûì âèäèòñÿ èñïîëüçîâàíèå ìåòîäîâ êîì-ïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Èç íèõ áûë âûáðàí

ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â ñâÿçè ñ òåì, ÷òîîí ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ýêñïåðèìåíòû ñ çàäàí-íûìè ñêîðîñòÿìè àòîìîâ è îïèñûâàòü äèíàìèêóèññëåäóåìûõ ïðîöåññîâ â ðåàëüíîì âðåìåíè. Èñ-ñëåäîâàíèå ïðîâîäèëîñü ñ ïîìîùüþ ïàêåòà ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèÿ XMD [12], î÷åâèäíûìè ïðåèìó-ùåñòâàìè êîòîðîãî ÿâëÿåòñÿ øèðîêèé íàáîð ïîä-äåðæèâàåìûõ ïîòåíöèàëîâ, ñðàâíèòåëüíàÿ ïðî-ñòîòà èñïîëüçîâàíèÿ è îòêðûòîñòü èñõîäíûõ êî-äîâ. Â êà÷åñòâå ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè ìåæ-àòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èñïîëüçîâàëñÿ ïîòåí-öèàë Äæîíñîíà, ðàññ÷èòàííûé â ðàìêàõ ìåòîäàïîãðóæåííîãî àòîìà [13]. Òåìïåðàòóðà ðàñ÷åò-íîé ÿ÷åéêè çàäàâàëàñü ïóòåì ïðèñâîåíèÿ àòîìàìñëó÷àéíûõ ñêîðîñòåé â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàñïðå-äåëåíèåì Ìàêñâåëëà�Áîëüöìàíà äëÿ óêàçàííîéòåìïåðàòóðû. Øàã ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿóðàâíåíèé äâèæåíèÿ ðàâíÿëñÿ 5ôñ. Èñïîëüçî-âàëñÿ îäíîïðîöåññîðíûé ðåæèì âû÷èñëåíèé.Êîìïüþòåðíûé ýêñïåðèìåíò ïðîâîäèëñÿ íàðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå â ôîðìå ïàðàëëåëåïèïåäà, ìî-äåëèðóþùåé êðèñòàëë íèêåëÿ è ñîñòîÿùåé èç20 000 àòîìîâ. Îðèåíòàöèÿ ÿ÷åéêè çàäàâàëàñüñëåäóþùèì îáðàçîì: îñü X áûëà íàïðàâëå-íà âäîëü êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîãî íàïðàâëåíèÿh1�10i , îñü Y � âäîëü h11�2i, à Z � âäîëü h111i.Äëÿ èñêëþ÷åíèÿ âëèÿíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ýô-ôåêòîâ èñïîëüçîâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷-íûå óñëîâèÿ.Îñîáåííîñòÿìè óäàðíîé ïîñëåêàñêàäíîé âîë-íû, îòëè÷àþùåé åå îò âîëí, ïîëó÷àåìûõ äðó-ãèìè ñïîñîáàìè, ÿâëÿþòñÿ áîëüøàÿ àìïëèòó-äà àòîìíûõ ñìåùåíèé, à òàêæå ìàëàÿ øèðè-íà ôðîíòà, ñîèçìåðèìàÿ ñ ïàðàìåòðîì ðåøåòêèêðèñòàëëà [14]. Êðîìå òîãî, ðàçìåðû îáëàñòèòåðìè÷åñêîãî ïèêà, îáðàçîâàíèå êîòîðîãî ÿâëÿ-åòñÿ ïðè÷èíîé ãåíåðàöèè äàííîé âîëíû, äîñòè-ãàþò íåñêîëüêèõ íàíîìåòðîâ. Ïîýòîìó äëÿ ñî-çäàíèÿ âîëíû â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå âûäåëÿëàñüêðèñòàëëîãðàôè÷åñêàÿ ïëîñêîñòü f1�10g, ñîäåð-æàùàÿ åäèíè÷íûé ñëîé ãðàíè÷íûõ àòîìîâ, êîòî-ðûì ïðèñâàèâàëàñü îäèíàêîâàÿ ïî çíà÷åíèþ ñêî-ðîñòü, ïðåâûøàþùàÿ ñêîðîñòü ïðîäîëüíûõ çâó-êîâûõ âîëí cp (äëÿ íèêåëÿ cp = 5630ì/c [15]),íàïðàâëåííàÿ ïî íîðìàëè ê âûäåëåííîé ïëîñ-êîñòè. Ïëîòíîóïàêîâàííîå íàïðàâëåíèå áûëîâûáðàíî ïîòîìó, ÷òî èç-çà íàëè÷èÿ ìåõàíèç-ìîâ ôîêóñèðîâêè ýíåðãèè ñôåðè÷åñêàÿ âîëíàòðàíñôîðìèðóåòñÿ âî ôðàãìåíòû ïëîñêèõ âîëí,ðàñïðîñòðàíÿþùèõñÿ èìåííî âäîëü ïëîòíîóïà-êîâàííûõ íàïðàâëåíèé [16]. Â ðåçóëüòàòå ïî-ñëåäóþùèõ ýñòàôåòíûõ êîîïåðàòèâíûõ àòîìíûõñìåùåíèé ôîðìèðóåòñÿ áåãóùàÿ âîëíà, øèðèíà� 38 �



Î âîçìîæíîñòè ãîìîãåííîãî çàðîæäåíèÿ ïîðû â çåðíîãðàíè÷íîé îáëàñòè ïîä âîçäåéñòâèåì : : :ôðîíòà êîòîðîé íå ïðåâûøàåò íåñêîëüêèõ ìåæ-àòîìíûõ ðàññòîÿíèé, à àìïëèòóäà ñìåùåíèé àòî-ìîâ çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò, íàïðèìåð, àìïëè-òóäó òåïëîâûõ êîëåáàíèé.Òàê êàê èñïîëüçîâàíèå îïèñàííîãî âûøå ñïî-ñîáà ãåíåðàöèè óäàðíîé âîëíû (ÓÂ) íåèçáåæíîïðèâîäèò ê ðîñòó òåìïåðàòóðû ðàñ÷åòíîé ÿ÷åé-êè, äëÿ åå ñîõðàíåíèÿ èñïîëüçîâàëñÿ ïðîïîðöè-îíàëüíûé òåðìîñòàò. Òàêèì îáðàçîì, ïðè ïðî-âåäåíèè êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà ìîäåëè-ðîâàëñÿ êàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü (NVT ). Êðîìåòîãî, ïðè äëèòåëüíîì ýêñïåðèìåíòå ÓÂ ìîæåòäîñòè÷ü ïðîòèâîïîëîæíîé ãðàíèöû ðàñ÷åòíîéÿ÷åéêè, â ðåçóëüòàòå ÷åãî âîçìîæíî åå ïîâòîðíîåïðîõîæäåíèå ÷åðåç ðàññìàòðèâàåìóþ îáëàñòü.×òîáû ýòîãî èçáåæàòü, ê àòîìàì ïðîòèâîïîëîæ-íîé ãðàíèöû ïðèêëàäûâàëàñü âÿçêàÿ ñèëà, ìîäå-ëèðóþùàÿ îòòîê ýíåðãèè èç ðàñ÷åòíîé îáëàñòè âîêðóæàþùóþ ñðåäó.Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿè èõ îáñóæäåíèåCíà÷àëà âûïîëíÿëñÿ ðàñ÷åò òåðìîäèíàìè÷å-ñêèõ ïàðàìåòðîâ ÓÂ, ñîçäàâàåìîé â ïðîâîäè-ìûõ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ. Äëÿ ýòîãîðàñ÷åòíàÿ ÿ÷åéêà ðàçáèâàëàñü íà ýëåìåíòàðíûåîáúåìû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ïîñëå ñòðóêòóð-íîé ðåëàêñàöèè êàæäûé èç îáúåìîâ ñîäåðæàëîäíó àòîìíóþ ïëîñêîñòü f1�10g. Çàòåì, ïîñëåñòàðòà êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà, äëÿ êàæ-äîãî îáúåìà ïðîèçâîäèëñÿ ðàñ÷åò. Ïîëó÷åííîåòàêèì îáðàçîì ðàñïðåäåëåíèå îòíîñèòåëüíûõ ïà-ðàìåòðîâ âäîëü îñè X ïðè òåìïåðàòóðå ðàñ÷åò-íîé ÿ÷åéêè 600Ê è ñòàðòîâîé ñêîðîñòè ãðàíè÷-íûõ àòîìîâ 1;5cp ïðåäñòàâëåíî íà ðèñ. 1.Îòìåòèì, ÷òî ïðîâåäåíèå êîìïüþòåðíîãî ýêñ-ïåðèìåíòà ïðè ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðå ïðèâî-äèò ê äîñòàòî÷íî áûñòðîìó çàòóõàíèþ ÓÂ. Ïî-ýòîìó íåò ñìûñëà ðàññìàòðèâàòü ðàñïðåäåëåíèåòåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ íà ïðîòÿæåíèèâñåé ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè, à äîñòàòî÷íî ðàññìîò-ðåòü ìàëóþ îáëàñòü âîçìóùåíèÿ.Íàèáîëåå âàæíûì ïàðàìåòðîì ÓÂ ÿâëÿåòñÿäàâëåíèå. Â ïðîâîäèìûõ êîìïüþòåðíûõ ýêñïå-ðèìåíòàõ óäàâàëîñü äîñòè÷ü íà ôðîíòå âîëíûåãî çíà÷åíèÿ, ñîñòàâëÿþùåãî äåñÿòêè ãèãàïàñêà-ëåé. Äàííîå çíà÷åíèå âî ìíîãîì çàâèñèò îò êî-ëè÷åñòâà ãðàíè÷íûõ àòîìîâ, êîòîðûì ïðèñâàè-âàåòñÿ ñêîðîñòü ïðè ãåíåðàöèè âîëíû. Íåñìîò-ðÿ íà áîëüøîå äàâëåíèå, êðèñòàëëè÷åñêàÿ ðå-øåòêà îñòàâàëîñü óïðóãîé. Êðîìå òîãî, íå íà-
Ðèñ. 1. Ðàñïðåäåëåíèå îòíîñèòåëüíûõ òåðìîäèíàìè-÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ âäîëü îñè X ïðè ïðîõîæäåíèèÓÂ: à � ëèíåéíàÿ ïëîòíîñòü (�0 � ïëîòíîñòü èäå-àëüíîé ðåøåòêè); á � äàâëåíèå (P0 � âíóòðåííååäàâëåíèå ðåøåòêè ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå); â �ïðîåêöèÿ ñêîðîñòè (cp � ñêîðîñòü ïðîäîëüíûõ çâó-êîâûõ âîëí); � � t = 0;05 ïñ; � � � � � � � � t = 0;1 ïñ� 39 �



À. Â. Ìàðêèäîíîâ, Ì. Ä. Ñòàðîñòåíêîâáëþäàëîñü ïðîöåññà ðàñùåïëåíèÿ ÓÂ íà óïðóãèéïðåäâåñòíèê è ñëåäóþùèé çà íèì ïëàñòè÷åñêèéôðîíò, à âîëíà ñîñòîÿëà òîëüêî èç óïðóãîãî êîì-ïîíåíòà. Î÷åâèäíî, ýòî ñâÿçàíî ñ îòñóòñòâèåìíåñîâåðøåíñòâ ðåøåòêè, êîòîðûå ìîãóò ÿâëÿòü-ñÿ çàðîäûøàìè ïëàñòè÷åñêèõ ñäâèãîâ. Òàê, â ðà-áîòàõ [17, 18] ïîêàçàíî, ÷òî èäåàëüíàÿ êðèñòàë-ëè÷åñêàÿ ðåøåòêà ìåäè îñòàåòñÿ óïðóãîé âïëîòüäî äàâëåíèÿ 30ÃÏà, â òî âðåìÿ êàê ïðè âêëþ-÷åíèè òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ óæå ïðè 5ÃÏà íà÷è-íàþò îáðàçîâûâàòüñÿ äåôåêòû óïàêîâêè. Êðîìåòîãî, è â [19] ãîâîðèòñÿ î òîì, ÷òî ïëàñòè÷åñêàÿäåôîðìàöèÿ, ñâÿçàííàÿ ñ îáðàçîâàíèåì è äâèæå-íèåì äèñëîêàöèîííûõ äèïîëåé, äîñòèãàåòñÿ ïðèáîëåå íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ è ãîðàçäî ìåíüøèõîäíîîñíûõ äåôîðìàöèÿõ, åñëè â êðèñòàëëè÷å-ñêîé ñòðóêòóðå ñîäåðæàòñÿ òî÷å÷íûå äåôåêòû.Îòñóòñòâèå ðàñùåïëåíèÿ ÓÂ â èäåàëüíîì êðè-ñòàëëå ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè ðàíååáûëî çàôèêñèðîâàíî â ðàáîòå [20]. Â ñâÿçè ñ âû-øåñêàçàííûì ïîâåäåíèå ãåíåðèðóåìîé â ïðîâî-äèìûõ ýêñïåðèìåíòàõ ÓÂ è îòêëèê ìîäåëèðóå-ìîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû íå ïðîòèâîðå-÷àò èçâåñòíûì äàííûì.Ïåðåéäåì ê ðàññìîòðåíèþ êîìïüþòåðíûõ ýêñ-ïåðèìåíòîâ, â êîòîðûõ ÓÂ ãåíåðèðóåòñÿ â ðàñ-÷åòíîé ÿ÷åéêå, ñîäåðæàùåé ãðàíèöó çåðåí íà-êëîíà, äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ êîòîðîé ïðèìåíÿëàñüìåòîäèêà, èçëîæåííàÿ â [21]. Ãðàíèöà çåðåí îá-ùåãî òèïà ñîçäàâàëàñü ïóòåì ðàçáèåíèÿ ðàñ÷åò-íîé ÿ÷åéêè íà äâà áëîêà è èõ ïîâîðîòà äðóã îò-íîñèòåëüíî äðóãà íà íåêîòîðûé óãîë �=2 âäîëüêðèñòàëëîãðàôè÷åñêîãî íàïðàâëåíèÿ h111i. Ïî-ëó÷èâøèåñÿ çåðíà ñáëèæàëèñü íà ðàññòîÿíèå,ïðè êîòîðîì ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ðàñ÷åòíî-ãî áëîêà ìèíèìàëüíà, ïîñëå ÷åãî ñëåäîâàëà ïðî-öåäóðà ðåëàêñàöèè. Äëÿ ñîõðàíåíèÿ ãåîìåò-ðèè ðàñ÷åòíîãî áëîêà èñïîëüçîâàëàñü êîìáèíà-öèÿ æåñòêèõ (â íàïðàâëåíèÿõ X è Y ) è ïåðèîäè-÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé.Áóäåì ïðîâîäèòü èññëåäîâàíèå íà ðàñ÷åòíûõÿ÷åéêàõ, ñîäåðæàùèõ ãðàíèöû çåðåí ñ óãëàìèðàçîðèåíòàöèè �1 = 9 î è �2 = 18 î. Ñîãëàñíîêëàññèôèêàöèè, ïðåäëîæåííîé â ðàáîòå [22], âïåðâîì ñëó÷àå ðå÷ü èäåò î ìàëîóãëîâîé ãðàíèöå,âî âòîðîì ñëó÷àå � î áîëüøåóãëîâîé.Îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè ãðàíèö ïðåäñòàâëå-íû â òàáë. 1. Óäåëüíàÿ ýíåðãèÿ, îòíåñåííàÿê åäèíèöå ïëîùàäè ãðàíèöû, âû÷èñëÿëàñü êàêðàçíîñòü ýíåðãèè ðàñ÷åòíîãî áëîêà, ñîäåðæàùå-ãî ãðàíèöó çåðíà, è ýíåðãèè èäåàëüíîãî ðàñ÷åò-íîãî áëîêà, ñîñòîÿùåãî èç òîãî æå ÷èñëà àòî-ìîâ. Èçáûòî÷íûé îáúåì ðàññ÷èòûâàëñÿ êàê ëè-

Ñòðóêòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè ìîäåëèðóåìûõãðàíèö çåðåíÕàðàêòåðèñòèêà Óãîë ðàçîðèåíòàöèè Äàííûå9 î 18 î èç èñòî÷íèêîâÓäåëüíàÿ 0,648 0,972 0,690�0,840ýíåðãèÿ, Äæ/ì2 [23]Èçáûòî÷íûé 0,101 0,113 0,094�0,125îáúåì, à [24]íåéíîå ðàñøèðåíèå â íàïðàâëåíèè, ïåðïåíäèêó-ëÿðíîì ãðàíèöå, âûðàæåííîå â äîëÿõ ïàðàìåòðàðåøåòêè. Îòìåòèì, ÷òî äàííûå, ïðèâåäåííûå âïîñëåäíåì ñòîëáöå òàáëèöû, óêàçàíû â òîì ÷èñ-ëå è äëÿ ãðàíèö ñïåöèàëüíîãî òèïà. Ïîýòîìóíåïîñðåäñòâåííîå ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ õàðàê-òåðèñòèê ñ èçâåñòíûìè äàííûìè íå âïîëíå êîð-ðåêòíî, òåì íå ìåíåå ìîæíî óòâåðæäàòü, ÷òî îíèýòèì äàííûì íå ïðîòèâîðå÷àò.Ïðîâåäåì ñëåäóþùèé ýêñïåðèìåíò. Â îäíîìèç çåðåí ñîçäàäèì íåêîòîðîå ÷èñëî âàêàíñèé,ðàñïðåäåëåííûõ ñëó÷àéíûì îáðàçîì, à âî âòî-ðîì çåðíå ñãåíåðèðóåì ÓÂ. Èññëåäîâàíèå âëèÿ-íèÿ âîëíû íà âàêàíñèîííîå ñêîïëåíèå áóäåì ïðî-âîäèòü ïðè òåìïåðàòóðå, íåäîñòàòî÷íîé äëÿ òåð-ìîàêòèâàöèè äèôôóçèè.Äëÿ àíàëèçà ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëå-íèÿ âàêàíñèé íåîáõîäèìî ââåñòè íåêîòîðóþ áåç-ðàçìåðíóþ õàðàêòåðèñòèêó, êîòîðàÿ äîïóñêàëàáû íàãëÿäíóþ âèçóàëüíóþ èíòåðïðåòàöèþ. Âêà÷åñòâå òàêîâîé ìîæíî èñïîëüçîâàòü ñòåïåíüçàïîëíåíèÿ Ï � âåëè÷èíó, îáðàòíóþ ïîðèñòî-ñòè ìàòåðèàëà. Äëÿ ðàñ÷åòà ñòåïåíè çàïîëíåíèÿîïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëî âàêàíñèé â àòîìíîì ðÿäó, èåñëè îíè îòñóòñòâóþò, ïðèíèìàåòñÿ Ï = 1, à åñëèâ ðÿäó îòñóòñòâóþò àòîìû, òî Ï = 0. Â ðåçóëü-òàòå ïîëó÷àåòñÿ ìàòðèöà, êàæäûé ýëåìåíò êîòî-ðîé ðàâåí ñòåïåíè çàïîëíåíèÿ îòäåëüíîãî àòîì-íîãî ðÿäà ðàñ÷åòíîãî áëîêà. Ïîñëå ýòîãî ñòðîèò-ñÿ èçîáðàæåíèå, íà êîòîðîì êàæäîìó ýëåìåíòóìàòðèöû ñîîòâåòñòâóåò ïðÿìîóãîëüíèê, ðàñêðà-øåííûé â îïðåäåëåííûé îòòåíîê ñåðîãî. Â ïðå-äåëüíûõ ñëó÷àÿõ, åñëè Ï = 1, ïðÿìîóãîëüíèêðàñêðàøèâàåòñÿ â áåëûé öâåò, à åñëè Ï = 0, � â÷åðíûé.Êîìïüþòåðíûé ýêñïåðèìåíò ïîêàçàë, ÷òî ïî-ñëå ïðîõîæäåíèÿ âîëíû íàáëþäàåòñÿ ñìåùåíèåâàêàíñèé ïî íàïðàâëåíèþ ê ãðàíèöå çåðåí. Îò-ìåòèì, ÷òî ãðàíèöà íå ÿâëÿåòñÿ íåïðåîäîëèìûìïðåïÿòñòâèåì äëÿ âîëí. Òàê, íàïðèìåð, â ðà-áîòå [25] ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ïåðåñå÷åíèè ãðàíè-� 40 �



Î âîçìîæíîñòè ãîìîãåííîãî çàðîæäåíèÿ ïîðû â çåðíîãðàíè÷íîé îáëàñòè ïîä âîçäåéñòâèåì : : :öû çåðåí ñïåöèàëüíîãî òèïà �7 òîëüêî îêîëî20% ýíåðãèè óåäèíåííîé âîëíû ðàññåèâàåòñÿ âçåðíîãðàíè÷íîé îáëàñòè. Åñëè â ðàññìàòðèâà-åìîì ñëó÷àå ñãåíåðèðîâàòü íåñêîëüêî âîëí, òîâàêàíñèè íà÷èíàþò îñåäàòü íà çåðíîãðàíè÷íûõäèñëîêàöèÿõ ñ ïîñëåäóþùåé èõ äåëîêàëèçàöèåé.Íà ðèñ. 2, à, â ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòíûå ÿ÷åéêè ñðàçëè÷íûìè óãëàìè ðàçîðèåíòàöèè çåðåí è êîí-öåíòðàöèåé âàêàíñèé 2%. Òåìïåðàòóðà ðàñ÷åò-íîé ÿ÷åéêè 300Ê. Âåðòèêàëüíûå ÷åðíûå ýëåìåí-òû â öåíòðå èçîáðàæåíèé ñîîòâåòñòâóþò ñòåíêåÿäåð çåðíîãðàíè÷íûõ äèñëîêàöèé. Âîëíû ðàñ-ïðîñòðàíÿþòñÿ ñëåâà íàïðàâî. Ïîñëå ïðîõîæäå-íèÿ äâåíàäöàòè ÓÂ, ãåíåðèðóåìûõ ñ èíòåðâàëîìâ 2,5 ïñ, êðîìå îñåâøèõ íà äèñëîêàöèÿõ âàêàí-ñèé, íàáëþäàåòñÿ ãðóïïà, ðàñïîëîæåííàÿ âî âòî-ðîì çåðíå, ïðîøåäøàÿ ïðè ýòîì ìåæäó ÿäðàìèäèñëîêàöèé (ðèñ. 2, á ).Îòìåòèì, ÷òî ïðè ïðîâåäåíèè ýêñïåðèìåíòà ñáîëüøåóãëîâîé ãðàíèöåé çåðåí ÷èñëî âàêàíñèé,ïåðåìåñòèâøèõñÿ â ñîñåäíåå çåðíî, çíà÷èòåëüíîìåíüøå (ñì. ðèñ. 2, â, ã). Ñêîïëåíèå âàêàíñèé íàçåðíîãðàíè÷íûõ äèñëîêàöèÿõ àêòèâèçèðóåò òðó-áî÷íóþ äèôôóçèþ, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûìäèôôóçèîííûì ìåõàíèçìîì ïðè íåâûñîêèõ òåì-ïåðàòóðàõ. Óìåíüøåíèå ÷èñëà âàêàíñèé çà ïðå-äåëàìè çåðíîãðàíè÷íîé îáëàñòè â äàëüíåéøåìïðèâîäèò ê ñíèæåíèþ ðîëè îáúåìíîé äèôôóçèè.Íåîáõîäèìî çàìåòèòü, ÷òî â êîìïüþòåð-íûõ ýêñïåðèìåíòàõ íàáëþäàëîñü "ïåðåïîëçàíèå"äèñëîêàöèé çà ñ÷åò ïîãëîùåíèÿ âàêàíñèé. Äàí-íûé ìåõàíèçì ìîæåò áûòü ðåàëèçîâàí, åñëè èìå-åòñÿ ïîñòîÿííûé ïðèòîê âàêàíñèé [26], êîòî-ðûé â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå îáåñïå÷èâàåò ñå-ðèÿ ÓÂ.Òåïåðü ïåðåéäåì ê îïèñàíèþ êîìïüþòåðíûõýêñïåðèìåíòîâ, â êîòîðûõ ðàñ÷åòíûå ÿ÷åéêèïîäâåðãàëèñü äåôîðìàöèè âñåñòîðîííåãî ðàñòÿ-æåíèÿ, ñîçäàâàåìîãî ïóòåì èçìåíåíèÿ ðàâíîâåñ-íîãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè. Â êà÷åñòâåñòàðòîâîãî èñïîëüçîâàëîñü ðàñïðåäåëåíèå âàêàí-ñèé, ïðåäñòàâëåííîå íà ðèñ. 2, à, â. Ïîñëå ñîçäà-íèÿ íåñêîëüêèõ ÓÂ è ïîñëåäóþùåé ðåëàêñàöèèñòðóêòóðû íàáëþäàëîñü ïåðåìåùåíèå çåðíîãðà-íè÷íûõ äèñëîêàöèé â íîâûå ïîëîæåíèÿ ðàâíî-âåñèÿ, ò. å. âûãèáàíèå ãðàíèöû, êîòîðîå ïðîèñ-õîäèò â ðåçóëüòàòå îáðàçîâàíèÿ ïîð ïðè ñòîêåâàêàíñèé íà äèñëîêàöèè. Ïîëíîöåííîé ìèãðà-öèè ãðàíèöû ïðåïÿòñòâóåò èñïîëüçîâàíèå æåñò-êèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé â íàïðàâëåíèè Y . Ïî-äîáíûå âûãèáàíèÿ, êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [27],ìîãóò ïðèâîäèòü ê ðàñïàäó âñåé ãðàíèöû â ñëó-÷àå, åñëè çíà÷åíèÿ âíåøíèõ íàïðÿæåíèé áóäóò

äîñòàòî÷íû äëÿ çíà÷èòåëüíîãî óäàëåíèÿ îäíîéèç äèñëîêàöèé îò ãðàíèöû. Ïîñëåäóþùåå ñìå-ùåíèå ãðóïïû îñâîáîæäåííûõ ðåøåòî÷íûõ äèñ-ëîêàöèé âûçûâàåò ëîêàëüíóþ ïëàñòè÷åñêóþ äå-ôîðìàöèþ è îáðàçîâàíèå óäëèíåííîãî çåðíà.Ðàññìîòðèì ðåçóëüòàòû îïèñàííîãî âûøå ýêñ-ïåðèìåíòà áîëåå ïîäðîáíî. Íà ðèñ. 3, à ïðåäñòàâ-ëåí ôðàãìåíò ïëîñêîñòè {111} ðàñ÷åòíîé ÿ÷åé-êè (ïðè òåìïåðàòóðå 300Ê), ñîäåðæàùåé ãðàíè-öó çåðåí ñ � = 18 î. Äëÿ íàãëÿäíîñòè íà ðèñóí-êå âûäåëåíû çåðíîãðàíè÷íûå äèñëîêàöèè, êîòî-ðûå îáúåäèíåíû ïîïàðíî è ïðåäñòàâëÿþò ñîáîéâåðøèííûå äèñëîêàöèè ñ âåêòîðîì Áþðãåðñà b == à=6h110i*. Â ñëó÷àå âñåñòîðîííåé äåôîðìàöèèðàñ÷åòíîãî áëîêà " = 3% ñòîê âàêàíñèé íà îä-íó èç äèñëîêàöèé ïîä äåéñòâèåì ÓÂ ïðèâîäèò êôîðìèðîâàíèþ ïîðû, êîòîðàÿ â ðåçóëüòàòå âîç-äåéñòâèÿ ïîñëåäóþùåé ñåðèè âîëí íà÷èíàåò ñìå-ùàòüñÿ ïî íàïðàâëåíèþ ê èñòî÷íèêó âîçìóùå-íèé.Ïîñëå òîãî êàê ïîä äåéñòâèåì âîëí ïðîèñ-õîäèò ïåðåìåùåíèå âàêàíñèé, îñåâøèõ íà äèñ-ëîêàöèîííîì ÿäðå, ýêñòðàïëîñêîñòü äèñëîêàöèè"ïðîðàñòàåò" âãëóáü êðèñòàëëà, ÷òî çíà÷èòåëüíîóïðîùàåòñÿ â óñëîâèÿõ ðàñòÿæåíèÿ, óâëåêàÿ çàñîáîé ïàðíóþ äèñëîêàöèþ. Ïîñëå ýòîãî íà÷èíà-åò ïðîèñõîäèòü ñêîëüæåíèå äèñëîêàöèé, óäàëåí-íûõ îò ïîðû, ñòðåìÿùèõñÿ âûñòðîèòüñÿ â âåð-òèêàëüíóþ ñòåíêó. Äàííûé ïðîöåññ ïðèâîäèò êóêðóïíåíèþ ïðàâîãî çåðíà çà ñ÷åò ïîãëîùåíèÿëåâîãî (ñì. ðèñ. 3, á ).Èçâåñòíî, ÷òî äâèæåíèå äèñëîêàöèè îïðåäåëÿ-åòñÿ äåâèàòîðíîé êîìïîíåíòîé òåíçîðà íàïðÿæå-íèé. Ðàñ÷åò íàïðÿæåíèé â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå ïî-êàçàë, ÷òî íåîáõîäèìûå äëÿ ñìåùåíèÿ äèñëîêà-öèé êàñàòåëüíûå íàïðÿæåíèÿ äîñòèãàþò ìàêñè-ìàëüíûõ çíà÷åíèé ïðè ïðîõîæäåíèè ÷åðåç äèñ-ëîêàöèþ âîëíû ðàçãðóçêè, ñëåäóþùåé çà ôðîí-òîì ÓÂ. Â ïðîâîäèìûõ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðè-ìåíòàõ âîëíà ðàçãðóçêè ôîðìèðóåòñÿ ïðè âîñ-ñòàíîâëåíèè èäåàëüíîñòè ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè ïî-ñëå ãåíåðàöèè ÓÂ. Ïðè ðàññìîòðåíèè ïîñëå-êàñêàäíîé ÓÂ ôîðìèðîâàíèå âîëíû ðàçãðóçêè,ïî-âèäèìîìó, âîçìîæíî â ðåçóëüòàòå îñòûâàíèÿðàçîãðåòîé êàñêàäíîé îáëàñòè. Â ðàáîòå [28] ïðèèçó÷åíèè ýâîëþöèè îáëàñòè ðàçóïîðÿäî÷èâàíèÿ(ïèêà ñìåùåíèé) â êîíòèíóàëüíîì ïðèáëèæåíèèïîêàçàíî, ÷òî äàâëåíèå â ýòîé îáëàñòè, èìåþùååèçíà÷àëüíî âûñîêîå çíà÷åíèå, ñ òå÷åíèåì âðåìå-íè âûðàâíèâàåòñÿ ñ äàâëåíèåì â îáúåìå âñåãîîáðàçöà, à çàòåì ïîíèæàåòñÿ äî îòðèöàòåëüíûõ*à � ïàðàìåòð ðåøåòêè, äëÿ íèêåëÿ ðàâíûé 3,52Àî� 41 �
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Ðèñ. 2. Âèçóàëèçàöèÿ ñòåïåíè çàïîëíåíèÿ ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè, ñîäåðæàùåé ãðàíèöó çåðåí ñ óãëîì ðàçîðèåí-òàöèè � = 9 î (à, á ) è � = 18 î (â, ã), â íà÷àëå ýêñïåðèìåíòà (à, â) è ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ äâåíàäöàòè ÓÂ (á, ã)çíà÷åíèé. Òàêèì îáðàçîì, ñìåùåíèå ìàòåðèàëàâ ýòó îáëàñòü ìîæåò ïðèâåñòè ê ôîðìèðîâàíèþâîëíû ðàçãðóçêè.Îòìåòèì îäíó îñîáåííîñòü. Âåðøèííûå äèñ-ëîêàöèè ðàñïîëàãàþòñÿ ïîä óãëîì �=3 ê ïëîñ- êîñòè ñêîëüæåíèÿ, è äëÿ èõ ñìåùåíèÿ òðåáóþò-ñÿ çíà÷èòåëüíûå ýíåðãåòè÷åñêèå çàòðàòû. Íî,êàê ïîêàçàíî â [22], ïåðåìåùåíèå òàêèõ äèñëî-êàöèé ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïðîöåññ, çàòðàãèâàþ-ùèé öåëóþ ãðóïïó àòîìîâ. Ïðè ýòîì âåðîÿò-� 42 �



Î âîçìîæíîñòè ãîìîãåííîãî çàðîæäåíèÿ ïîðû â çåðíîãðàíè÷íîé îáëàñòè ïîä âîçäåéñòâèåì : : :

Ðèñ. 3. Ôðàãìåíò ïëîñêîñòè {111} ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè, ñîäåðæàùåé ãðàíèöó çåðåí ñ óãëîì ðàçîðèåíòàöèè� = 18 î â íà÷àëå ýêñïåðèìåíòà (à) è ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ äåñÿòè ÓÂ, ãåíåðèðóåìûõ ñ èíòåðâàëîì â 2,5 ïñ, ïðèâñåñòîðîííåé äåôîðìàöèè " = 3% (á ) è " = 4% (â)íîñòü ïîÿâëåíèÿ äàííîãî ïðîöåññà òåì áîëüøå,÷åì ìåíüøå óãîë ðàçîðèåíòàöèè �. È äåéñòâè-òåëüíî, ïðè ïðîâåäåíèè êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðè- ìåíòà ñ ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêîé, èìåþùåé � = 9 î, èïðè óñëîâèÿõ, àíàëîãè÷íûõ ýêñïåðèìåíòó, îïè-ñàííîìó âûøå, íàáëþäàåòñÿ çíà÷èòåëüíî áîëü-� 43 �



À. Â. Ìàðêèäîíîâ, Ì. Ä. Ñòàðîñòåíêîâøèé èçãèá ãðàíèöû, îáóñëîâëåííûé ïåðåìåùåíè-åì çåðíîãðàíè÷íûõ äèñëîêàöèé íà áîëåå ïðîòÿ-æåííûå ðàññòîÿíèÿ. Êðîìå òîãî, êàê ïîêàçàëîäîïîëíèòåëüíîå èññëåäîâàíèå, íàèáîëåå èíòåí-ñèâíî ãðóïïîâûå àòîìíûå ñìåùåíèÿ ïðîòåêàþòâáëèçè ñîçäàâàåìîé ïîðû.Òàêæå íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ïðè ïðîâå-äåíèè êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà áåç ñîçäà-íèÿ âàêàíñèé èëè ïðè óìåíüøåíèè äåôîðìàöèèñêîëüæåíèå äèñëîêàöèé íå íàáëþäàåòñÿ. Ïðèóâåëè÷åíèè äåôîðìàöèè äî " = 4% ïîðà ôîðìè-ðóåòñÿ íà ìåñòå ñòûêà çåðåí. Êðîìå òîãî, âáëèçèïîðû íàáëþäàåòñÿ ëîêàëüíàÿ àìîðôèçàöèÿ çåð-íîãðàíè÷íîãî ñëîÿ, â ñâÿçè ñ ÷åì âûÿâèòü ÿäðàçåðíîãðàíè÷íûõ äèñëîêàöèé íå ïðåäñòàâëÿåòñÿâîçìîæíûì. Â ðåçóëüòàòå ïîñëåäóþùåãî ñìåùå-íèÿ ïîðû ïîä äåéñòâèåì âîëí òàêæå íàáëþäàåò-ñÿ ðîñò çåðíà (ñì. ðèñ. 3, â). Ïðè òàêîé äåôîðìà-öèè ôîðìèðîâàíèå ïîðû íàáëþäàåòñÿ äàæå áåçñîçäàíèÿ âàêàíñèé â îäíîì èç çåðåí.Èçâåñòíî, ÷òî ðàçìåðû ïîð ëèìèòèðóþòñÿóäåëüíîé ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèåé, è ïîñëå ïðå-îäîëåíèÿ íåêîòîðîãî êðèòè÷åñêîãî ðàçìåðà ïî-ðà ñõëîïûâàåòñÿ ñ îáðàçîâàíèåì äèñëîêàöèîí-íîé ïåòëè, òàê êàê ñôåðè÷åñêàÿ ôîðìà ñòàíî-âèòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíîé. Ñòàáèëèçàöèÿïîðû îñóùåñòâëÿåòñÿ â ðåçóëüòàòå çàïîëíåíèÿ ååÿäðàìè ãåëèÿ, ÿâëÿþùèìèñÿ ïðîäóêòàìè ÿäåð-íûõ ðåàêöèé, èëè â ñëó÷àå êîìïåíñàöèè ïîâåðõ-íîñòíîé ýíåðãèè � ëîêàëüíûìè ðàñòÿãèâàþùè-ìè íàïðÿæåíèÿìè. Î÷åâèäíî, ÷òî ïîä âîçäåé-ñòâèåì òàêèõ íàïðÿæåíèé çàðîäûøè ïîð ìîãóòôîðìèðîâàòüñÿ ïðè ãîðàçäî ìåíüøåé êîíöåíòðà-öèè íåðàâíîâåñíûõ âàêàíñèé. Êðîìå òîãî, ñâî-áîäíûé îáúåì ãðàíèöû, îòäåëÿþùèé çåðíà äðóãîò äðóãà, ýêâèâàëåíòåí ñóùåñòâîâàíèþ íàïðÿæå-íèÿ âñåñòîðîííåãî ðàñòÿæåíèÿ [29], ÷òî òàêæåóïðîùàåò ïîðîîáðàçîâàíèå.Â ðàáîòå [13] ïîêàçàíî, ÷òî â ðåçóëüòàòå îòæè-ãà ãðàíåöåíòðèðîâàííîãî êóáè÷åñêîãî êðèñòàëëàïðè òåìïåðàòóðàõ â èíòåðâàëå 0;5Tïë � Tïë (äëÿíèêåëÿ Tïë = 1726Ê) ïîðû ôîðìèðóþòñÿ â îáåä-íåííûõ çîíàõ ïðè îáùåé êîíöåíòðàöèè âàêàíñèéâ êðèñòàëëå âûøå 25%. Àâòîðàìè áûëî ïðîâåäå-íî äîïîëíèòåëüíîå èññëåäîâàíèå ñ ðàñ÷åòíûìèÿ÷åéêàìè, ìîäåëèðóþùèìè êðèñòàëëèò, â êîòî-ðîì óäàëîñü ïîëó÷èòü çàðîäûø ïîðû, ôîðìèðó-åìûé áëàãîäàðÿ îáëàñòè ðàçðåæåíèÿ, âîçíèêàþ-ùåé çà ôðîíòîì âîëíû, ïðè óìåíüøåíèè êîíöåí-òðàöèè âàêàíñèé äî 10% è ïîíèæåíèè òåìïåðà-òóðû ðàñ÷åòíîãî áëîêà äî 0;2Tïë. Îòìåòèì, ÷òîåñëè ïðè äàííûõ óñëîâèÿõ âûïîëíèòü êîìïüþ-òåðíûé ýêñïåðèìåíò áåç ãåíåðàöèè ÓÂ, òî çàðî-

äûøà ïîðû íå îáðàçóåòñÿ, à âàêàíñèè ïåðåñòðàè-âàþòñÿ âî ôðàãìåíòû òåòðàýäðîâ äåôåêòîâ óïà-êîâêè. Ïðè ñîçäàíèè â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå äåôîð-ìàöèè âñåñòîðîííåãî ðàñòÿæåíèÿ " = 5% è òåì-ïåðàòóðå 300Ê çàðîäûøè ïîðû â ïðîâîäèìûõêîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ ôîðìèðóþòñÿ ïðè8% êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé, à â ñëó÷àå ãåíåðà-öèè ÓÂ óäàåòñÿ ïîëó÷èòü ïîðû ïðè óìåíüøåíèèêîíöåíòðàöèè âàêàíñèé äî 5%. Êàê áûëî ïîêà-çàíî âûøå, îáðàçîâàíèå ïîðû â çåðíîãðàíè÷íîéîáëàñòè ïîä âîçäåéñòâèåì ÓÂ âîçìîæíî ïðè 2%êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé.Çàêëþ÷åíèåÎáðàçîâàíèå è ðîñò ïîð ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåð-íûì ïðèçíàêîì ñòðóêòóðíûõ èçìåíåíèé ïðè ðà-äèàöèîííîì âîçäåéñòâèè íà òâåðäîå òåëî. Êðîìåòîãî, ïî ñîâðåìåííûì ïðåäñòàâëåíèÿì, äëÿ ðàç-ëè÷íûõ âèäîâ êîðïóñêóëÿðíîãî îáëó÷åíèÿ ìàòå-ðèàëîâ õàðàêòåðíî îáðàçîâàíèå îáëàñòåé âçðûâ-íîãî ýíåðãîâûäåëåíèÿ ñ èñïóñêàíèåì íàíîóäàð-íûõ âîëí [8]. Ðàíåå ïðîâåäåííûå èññëåäîâà-íèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ÓÂ âûçûâàþò ïðåîáðàçîâàíèÿïîð, çàêëþ÷àþùèåñÿ â èõ ðîñòå, ïåðåìåùåíèè,äðîáëåíèè íà îòäåëüíûå âàêàíñèè, à òàêæå ðàñ-ùåïëåíèè íà áîëåå ìåëêèå ñîñòàâíûå ÷àñòè [11].Êîìïüþòåðíûå ýêñïåðèìåíòû, îïèñàííûå âïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå, ñâèäåòåëüñòâóþò î âîç-ìîæíîñòè ãîìîãåííîãî çàðîæäåíèÿ ïîð â îáëà-ñòè ðàñòÿãèâàþùèõ íàïðÿæåíèé, âîçíèêàþùåéçà ôðîíòîì ÓÂ. Íàïðàâëåííûé ïîòîê âàêàí-ñèé, âîçíèêàþùèé ïîä âîçäåéñòâèåì ñåðèè âîëí,ïðèâîäèò ê îñåäàíèþ âàêàíñèé íà åñòåñòâåííûõñòîêàõ, íàïðèìåð çåðíîãðàíè÷íûõ äèñëîêàöèÿõ,ïðè÷åì òåìïåðàòóðà, ïðè êîòîðîé íàáëþäàåòñÿýòîò ïðîöåññ, ÿâëÿåòñÿ íåäîñòàòî÷íîé äëÿ åãîòåðìîàêòèâàöèè. Ïîä âîçäåéñòâèåì ñîçäàâàå-ìûõ èçâíå ðàñòÿãèâàþùèõ íàïðÿæåíèé â çåðíî-ãðàíè÷íîé îáëàñòè ôîðìèðóþòñÿ ïîðû, ñìåùå-íèå êîòîðûõ ÓÂ ïðèâîäèò ê ðîñòó çåðåí.Ðåçóëüòàòû ïðîâåäåííîãî èññëåäîâàíèÿ ìîãóòáûòü èñïîëüçîâàíû â ðàäèàöèîííîì ìàòåðèà-ëîâåäåíèè, íàíîèíæåíåðèè, ïðè óëüòðàçâóêîâîéîáðàáîòêå ìàòåðèàëîâ.Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîä-äåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõèññëåäîâàíèé â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðîåêòà � 15-58-04033 Áåë_ìîë_à è Áåëîðóññêîãî ðåñïóáëè-êàíñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèéâ ðàìêàõ ïðîåêòà � Ò15ÐÌ-090.� 44 �



Î âîçìîæíîñòè ãîìîãåííîãî çàðîæäåíèÿ ïîðû â çåðíîãðàíè÷íîé îáëàñòè ïîä âîçäåéñòâèåì : : :Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Èáðàãèìîâ Ø. Ø., Êèðñàíîâ Â. Â., Ïÿòèëå-òîâ Þ. Ñ. Ðàäèàöèîííûå ïîâðåæäåíèÿ ìå-òàëëîâ è ñïëàâîâ. Ì.: Ýíåðãîàòîìèçäàò,1985.2. Ïàðøèí À. Ì. Ñòðóêòóðà è ðàäèàöèîííîåðàñïóõàíèå ñòàëåé è ñïëàâîâ. Ì.: Ýíåðãî-àòîìèçäàò, 1983.3. Ïàðøèí À. Ì. Ñòðóêòóðà, ïðî÷íîñòü è ðà-äèàöèîííàÿ ïîâðåæäàåìîñòü êîððîçèîííî-ñòîéêèõ ñòàëåé è ñïëàâîâ. ×åëÿáèíñê: Ìå-òàëëóðãèÿ, 1988.4. Çåëåíñêèé Â. Ô., Íåêëþäîâ Í. Ì., ×åðíÿå-âà Ò. Ï. Ðàäèàöèîííûå äåôåêòû è ðàñïóõà-íèå ìåòàëëîâ. Êèåâ: Íàóêîâà äóìêà, 1988.5. Îðëîâ Â. Ë., Ìàëûøêèíà À. Ã. Îáðàçîâàíèåíàíîìåòðîâûõ óïîðÿäî÷åííûõ ñòðóêòóð ðà-äèàöèîííûõ ïîð // Èçâåñòèÿ âóçîâ. Ôèçèêà.2003. Ò. 46, � 2. Ñ. 31�35.6. Îðëîâ Â. Ë., Îðëîâ À. Â., Àëü-Ñàìàâè À. Õ., Åâñòèãíååâ Â. Â. Îáðà-çîâàíèå çàðîäûøà ðàäèàöèîííîé ïîðû //Òàì æå. 2004. Ò. 47, � 3. Ñ. 25�28.7. Îðëîâ Â. Ë., Îðëîâ À. Â., Àëü-Ñàìàâè À. Õ., Ãðåáåíüêîâ À. À. Òåì-ïåðàòóðíûé èíòåðâàë ðàäèàöèîííîãîðàñïóõàíèÿ // Òàì æå. � 6. Ñ. 27�30.8. Îâ÷èííèêîâ Â. Â. Ðàäèàöèîííî-äèíàìè-÷åñêèå ýôôåêòû. Âîçìîæíîñòè ôîðìèðî-âàíèÿ óíèêàëüíûõ ñòðóêòóðíûõ ñîñòîÿíèéè ñâîéñòâ êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåä // ÓÔÍ.2008. Ò. 178, � 9. Ñ. 991�1001.9. Ìàðêèäîíîâ À. Â., Ñòàðîñòåíêîâ Ì. Ä.,Ñîñêîâ À. À., Ïîëåòàåâ Ã. Ì. Èçó÷åíèåñòðóêòóðíûõ òðàíñôîðìàöèé íàíîïîð öè-ëèíäðè÷åñêîé ôîðìû â çîëîòå ìåòîäîì ìî-ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â óñëîâèÿõ òåðìîàê-òèâàöèè è âîçäåéñòâèÿ çâóêîâûõ è óäàðíûõâîëí // Ôèçèêà òâåðäîãî òåëà. 2015. Ò. 57.Âûï. 8. Ñ. 1521�1524.10. Ìàðêèäîíîâ À. Â., Ñòàðîñòåíêîâ Ì. Ä.,Ñìèðíîâà Ì. Â. è äð. Âëèÿíèå óäàðíûõïîñëåêàñêàäíûõ âîëí íà äèíàìèêó êðàåâîéäèñëîêàöèè // Ôóíäàìåíòàëüíûå ïðîáëå-ìû ñîâðåìåííîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ. 2014.Ò. 11, � 4. Ñ. 461�469.11. Ìàðêèäîíîâ À. Â., Ñòàðîñòåíêîâ Ì. Ä.Ðàäèàöèîííî-äèíàìè÷åñêèå ïðîöåññû â

ÃÖÊ-êðèñòàëëàõ, ñîïðîâîæäàþùèåñÿ âûñî-êîñêîðîñòíûì ìàññîïåðåíîñîì. Êåìåðîâî:Êóçáàññâóçèçäàò, 2014.12. XMD�Molecular Dynamics for Metals and Ce-ramics. http://xmd.sourceforge.net/about.html.13. Johnson R. A. Analytic nearest-neighbormodel for FÑÑ metals // Physical Review B.1988. Vol. 37, No 8. P. 3924�3931.14. Zhukov V. P., Boldin A. A. Elastic-wavegeneration in the evolution of displacementpeaks // Atomic Energy. 1987. Vol. 68.P. 884�889.15. Ãðèãîðüåâ È. Ñ., Ìåéëèõîâ Å. Ç. Ôèçè÷å-ñêèå âåëè÷èíû: ñïðàâî÷íèê. Ì.: Ýíåðãî-àòîìèçäàò, 1991.16. Chudinov V. G., Cotterill R. M. J., An-dreev V. V. Kinetics of the di�use processeswithin a cascade region in the sub-thresholdstages of F.C.C. and H.C.P. metals // Phys-ica Status Solidi (a). 1990. Vol. 122, No 1.P. 111|120.17. Ìîãèëåâñêèé Ì. À., Åôðåìîâ Â. Â., Ìûí-êèí È. Î. Ïîâåäåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ðå-øåòêè ïðè ñèëüíîì îäíîìåðíîì ñæàòèè //ÔÃÂ. 1977. � 5. Ñ. 750�754.18. Ìîãèëåâñêèé Ì. À., Ìûíêèí È. Î. Âëèÿíèåòî÷å÷íûõ äåôåêòîâ íà îäíîìåðíîå ñæàòèåðåøåòêè // Òàì æå. 1978. � 5. Ñ. 159�163.19. Àêñåíîâ Ì. Ñ., Ïîëåòàåâ Ã. Ì., Ðàêè-òèí Ð. Þ., Ñòàðîñòåíêîâ Ì. Ä. Èññëåäî-âàíèå ñàìîäèôôóçèè â îäíîîñíî äåôîðìè-ðîâàííûõ äâóìåðíûõ êðèñòàëëàõ // Ôóí-äàìåíòàëüíûå ïðîáëåìû ñîâðåìåííîãî ìàòå-ðèàëîâåäåíèÿ. 2005. � 2. Ñ. 64�67.20. Êðèâöîâ À. Ì. Îïèñàíèå ïëàñòè÷åñêèõ ýô-ôåêòîâ ïðè ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîì ìî-äåëèðîâàíèè îòêîëüíîãî ðàçðóøåíèÿ // Ôè-çèêà òâåðäîãî òåëà. 2004. Ò. 46. Âûï. 6.Ñ. 1025�1030.21. Markidonov A .V., Starostenkov M. D.,Tabakov P. Y. Splitting vacancy voids in thegrain boundary region by a post-cascade shockwave // Materials Physics and Mechanics.2013. Vol. 18, No 2. Ð. 148�155.22. Ðàêèòèí Ð. Þ. Èññëåäîâàíèå ìåõàíèçìîâäèôôóçèè ïî ãðàíèöàì çåðåí íàêëîíà âÃÖÊ-ìåòàëëàõ: Àâòîðåô. äèñ. êàíä. ôèç.-ìàò. íàóê. Áàðíàóë, 2006.� 45 �



À. Â. Ìàðêèäîíîâ, Ì. Ä. Ñòàðîñòåíêîâ23. Îðëîâ À. Í., Ïåðåâåçåíöåâ Â. Í., Ðû-áèí Â. Â. Ãðàíèöû çåðåí â ìåòàëëàõ. Ì.:Ìåòàëëóðãèÿ, 1980.24. Chen S. P., Srolovitz D. J., Voter A. F. Com-puter simulation on surfaces and [001] sym-metric tilt grain boundaries in Ni, Al, andNi3Al // J. of Materials Research. 1989.Vol. 4, No 1. P. 62|77.25. Ïñàõüå Ñ. Ã., Çîëüíèêîâ Ê. Ï., Êàäû-ðîâ Ð. È. Î âîçìîæíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ ñî-ëèòîíîîáðàçíûõ èìïóëüñîâ ïðè èîííîé èì-ïëàíòàöèè // Ïèñüìà â ÆÒÔ. 1999. Ò. 25.Âûï. 6. Ñ. 7�12.26. Îâèäüêî È. À., Ðåéçèñ À. Á. Ïåðåïîëçàíèåçåðíîãðàíè÷íûõ äèñëîêàöèé è äèôôóçèÿ âíàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ òâåðäûõ òåëàõ // Ôè-çèêà òâåðäîãî òåëà. 2001. Ò. 43. Âûï. 1.Ñ. 35�38.

27. Áîáûëåâ Ñ. Â. Òåîðåòè÷åñêèå ìîäåëè èñïóñ-êàíèÿ äèñëîêàöèé ãðàíèöàìè çåðåí â äå-ôîðìèðóåìûõ íàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ ìàòå-ðèàëàõ // Materials Physics and Mechanics.2011. Vol. 12, No 2. P. 126�160.28. Zhukov V. P., Demidov A. V. Calculationof the displacement peaks in the continuumapproximation // Atomic Energy. 1985.Vol. 59. P. 568�573.29. Îðëîâ À. Â., Ëûñêîâ Ë. Â., Îðëîâ Â. Ë.Óñëîâèÿ âîñõîäÿùåé äèôôóçèè â êîíöåí-òðèðîâàííûõ ñïëàâàõ // Âåñòíèê Þãîðñêî-ãî ãîñ. óí-òà. 2008. Âûï. 1(8). Ñ. 102�105.
Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 26.12.15.

ON A POSSIBILITY ÎF HOMOGENEOUS PORE ORIGINATION IN A GRAIN-BOUNDARY REGION UNDER THE IMPACT OF POST-CASCADE SHOCK WAVES /A. V. Markidonov, V. D. Starostenkov (KuzSTU branch, Novokuznetsk; AltSTU, Barnaul).The molecular dynamics studies demonstrate that a directed �ux of vacancies resulting inthe origination of pores due to tensile stresses behind the shock wave front occurs under theimpact of post-cascade shock waves. Pores originated at the grain-boundary dislocations andtheir further displacement under the impact of shock waves cause the growth of one grainowing to the absorption of the neighboring grain. The described phenomena are observedat temperatures, which are insu�ciently high to start the di�usion process.Keywords : computer simulation, the molecular dynamics method, the embedded atommethod, shock wave, defects, vacancy, pore, grain boundary, stair rod dislocation.




