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Èíñòèòóò ôèçèêè ïðî÷íîñòè è ìàòåðèàëîâåäåíèÿ Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ ÐÀÍ

Ïðîâåäåíî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå çàðîæäåíèÿ è ðàçâèòèÿ
ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè â êðèñòàëëèòå òèòàíà â ÃÏÓ ôàçå ïðè îäíîîñíîì ðàñòÿ-
æåíèè. Èññëåäîâàíî âëèÿíèå èíòåíñèâíîñòè íàãðóæåíèÿ íà ãåíåðàöèþ ëîêàëüíûõ
ñòðóêòóðíî-ôàçîâûõ ïåðåñòðîåê â êðèñòàëëèòå. Ïîêàçàíî, ÷òî èõ ãåíåðàöèÿ âåäåò
ê ñêà÷êîîáðàçíîìó óìåíüøåíèþ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ìîäåëèðóåìîãî îáðàçöà.
Óñòàíîâëåíî, ÷òî ñ ðîñòîì èíòåíñèâíîñòè íàãðóæåíèÿ óâåëè÷èâàåòñÿ ïîðîãîâîå
çíà÷åíèå äåôîðìàöèè, ïðè êîòîðîì íà÷èíàþò çàðîæäàòüñÿ ëîêàëüíûå ñòðóêòóðíî-
ôàçîâûå ïåðåñòðîéêè. Èçó÷åíà ðîëü èíòåðôåéñíûõ ãðàíèö, ôàçîâîãî ñîñòàâà è
òåìïåðàòóðû íà îñîáåííîñòè çàðîæäåíèÿ è ðàçâèòèÿ ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè â
íàãðóæàåìîì êðèñòàëëèòå. Èññëåäîâàíî èçìåíåíèå àòîìíîé ñòðóêòóðû â îáëàñòè
âîçíèêíîâåíèÿ ëîêàëüíûõ ñòðóêòóðíî-ôàçîâûõ ïåðåñòðîåê. Ïîêàçàíî, ÷òî èçìå-
íåíèÿ ëîêàëüíîé ñòðóêòóðû àòîìîâ, âáëèçè êîòîðûõ ãåíåðèðóþòñÿ ñòðóêòóðíî-
ôàçîâûå ïåðåñòðîéêè, îïðåäåëÿþòñÿ àòîìíûìè ïåðåõîäàìè ìåæäó ïåðâîé è âòî-
ðîé êîîðäèíàöèîííûìè ñôåðàìè.

Ñîãëàñíî ñîâðåìåííûì íàó÷íûì ïðåäñòàâëåíèÿì ïëàñòè÷åñêàÿ äåôîðìàöèÿ â ìàòå-
ðèàëàõ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñëîæíûé ìíîãîóðîâíåâûé ïðîöåññ. Â íàãðóæàåìîì ìàòå-
ðèàëå îíà ñâÿçàíà ñ çàðîæäåíèåì è ðàçâèòèåì äåôåêòîâ ñòðóêòóðû, õàðàêòåðíûõ äëÿ
êàæäîãî èç åãî ìàñøòàáíûõ óðîâíåé [1]. Íà ìåçî- è áîëåå âûñîêèõ ìàñøòàáíûõ óðîâ-
íÿõ ìåõàíèçìû ðàçâèòèÿ è ýâîëþöèè äåôåêòíîé ïîäñèñòåìû íàãðóæàåìîãî ìàòåðèàëà
äîñòàòî÷íî õîðîøî èçó÷åíû [1, 2]. Îòìåòèì, ÷òî çàðîæäåíèå ïðîöåññîâ ïëàñòè÷íîñòè
íà÷èíàåòñÿ íà ìèêðîìàñøòàáíîì (àòîìíîì) óðîâíå, è â ïîñëåäóþùåì äåôåêòíàÿ ñòðóê-
òóðà ðàçâèâàåòñÿ íà áîëåå âûñîêèõ ìàñøòàáíûõ óðîâíÿõ. Íåñìîòðÿ íà çíà÷èòåëüíûå
óñïåõè â èçó÷åíèè ñòðóêòóðíîãî îòêëèêà ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ ïðè ìåõàíè÷åñêîì âîç-
äåéñòâèè [1, 2], âîïðîñû çàðîæäåíèÿ ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè íà àòîìíîì óðîâíå âñå
åùå íåäîñòàòî÷íî õîðîøî èçó÷åíû. Ïðè ýòîì îäíîé èç ôóíäàìåíòàëüíûõ ïðîáëåì ôè-
çèêè òâåðäîãî òåëà è ñîâðåìåííîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå âîçìîæ-
íûõ ìåõàíèçìîâ ôîðìèðîâàíèÿ ëîêàëüíûõ ñòðóêòóðíûõ èñêàæåíèé è òðàíñôîðìàöèé
àòîìíîé ñòðóêòóðû. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå èçó÷åíèå âñòðå÷àåò îïðåäåëåííûå òðóäíîñòè,
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ñâÿçàííûå ñ ìàëîñòüþ õàðàêòåðíûõ âðåìåí àòîìíûõ ïåðåñòðîåê ñòðóêòóðû íàãðóæàå-
ìûõ ìàòåðèàëîâ, à òàêæå íåâîçìîæíîñòüþ èõ íåïîñðåäñòâåííîãî íàáëþäåíèÿ â ïðîöåññå
äåôîðìèðîâàíèÿ. Ýôôåêòèâíûì ïîäõîäîì ê ðåøåíèþ äàííîé ïðîáëåìû ÿâëÿåòñÿ êîì-
ïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîâåäåíèå ìåòàëëîâ ñ ÃÖÊ è ÎÖÊ
ñòðóêòóðîé íà àòîìíîì óðîâíå íà îñíîâå êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ èçó÷åíî äî-
ñòàòî÷íî õîðîøî, â òî âðåìÿ êàê ðàáîò ïî èññëåäîâàíèþ äàííûõ âîïðîñîâ äëÿ ÃÏÓ
ìåòàëëîâ ñóùåñòâåííî ìåíüøå [3-5]. Â ñâÿçè ñ âûøåñêàçàííûì, öåëüþ íàñòîÿùåé ðà-
áîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå àòîìíûõ ìåõàíèçìîâ çàðîæäåíèÿ è ðàçâèòèÿ ñòðóêòóðíî-
ôàçîâûõ ïåðåñòðîåê â ìåòàëëè÷åñêîì êðèñòàëëèòå ñ ÃÏÓ ñòðóêòóðîé ïðè ìåõàíè÷åñêîì
íàãðóæåíèè íà îñíîâå êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Â êà÷åñòâå îáúåêòà èññëåäîâàíèÿ
âûáðàí êðèñòàëëèò òèòàíà, ïîñêîëüêó äàííûé ìåòàëë øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ íà ïðàêòè-
êå è åãî èçó÷åíèå âàæíî êàê ñ íàó÷íîé, òàê è ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷åê çðåíèÿ.

Ðåøåíèå ïîñòàâëåííîé çàäà÷è âûïîëíÿëèñü íà îñíîâå ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíà-
ìèêè ñ ìíîãî÷àñòè÷íûìè ïîòåíöèàëàìè ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ïîëó÷åííûìè â
ðàìêàõ ìåòîäà ïîãðóæåííîãî àòîìà [6]. Òàêîé ïîäõîä ó÷èòûâàåò äèñêðåòíîñòü ñòðóê-
òóðû ìîäåëèðóåìîãî ìàòåðèàëà è äîñòàòî÷íî òî÷íî îïèñûâàåò ïîâåäåíèå åãî àòîìíîé
ñèñòåìû [3-5]. Èñïîëüçóåìûå ïîòåíöèàëû ïîçâîëÿþò ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ òî÷íîñòè îïè-
ñûâàòü óïðóãèå, ýíåðãåòè÷åñêèå è ñòðóêòóðíûå ñâîéñòâà ìîäåëèðóåìûõ êðèñòàëëèòîâ,
àäåêâàòíî ó÷èòûâàòü èõ ñâîéñòâà âáëèçè ãðàíèö ðàçäåëà [3-5].

Ìîäåëèðóåìûé êðèñòàëëèò òèòàíà â ÃÏÓ ôàçå ïðåäñòàâëÿë ñîáîé ïðÿìîóãîëüíûé
ïàðàëëåëåïèïåä. Îáðàçåö ñîñòîÿë èç 40 000 àòîìîâ. Ðàâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ
ðåøåòêè ñîñòàâëÿëè a= 2.97 è c= 4.68 �A. Êèíåòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà èçó÷àåìîãî îáðàçöà
äî íàãðóæåíèÿ ñîñòàâëÿëà T= 100 K.

Íà äâóõ ïðîòèâîïîëîæíûõ ãðàíÿõ êðèñòàëëèòà, íîðìàëüíûõ ê ïëîñêîñòè ãðàíèöû
çåðíà, çàäàâàëèñü æåñòêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ (íàïðàâëåíèå îñè X) (Ðèñ. 1). Ãðàíè îá-
ðàçöà â íàïðàâëåíèè îñè Y ïðåäñòàâëÿëè ñîáîé ñâîáîäíûå ïîâåðõíîñòè, à â íàïðàâëåíèè
îñè Z � çàäàâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ. Íàãðóæåíèå (ðàñòÿæåíèå) êðè-
ñòàëëèòà çàäàâàëîñü âäîëü íàïðàâëåíèÿ äåéñòâèÿ æåñòêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé. Äëÿ
ýòîãî íåñêîëüêèì àòîìíûì ïëîñêîñòÿì, ëåæàùèì íà ïðîòèâîïîëîæíûõ ãðàíÿõ êðè-
ñòàëëèòà, çàäàâàëèñü ïîñòîÿííûå àòîìíûå ñêîðîñòè. Íà äàííûõ ãðàíÿõ (îíè ÿâëÿþòñÿ
àíàëîãîì çàõâàòîâ) ìîäóëè àòîìíûõ ñêîðîñòåé áûëè ðàâíû, à íàïðàâëåíèÿ ïðîòèâîïî-
ëîæíû (Ðèñ. 1).

Ðèñ. 1. Ïðîåêöèÿ ñòðóêòóðû è ñõåìà íàãðóæåíèÿ ìîäåëèðóåìîãî êðèñòàëëèòà. ×åðíûì öâåòîì
îòìå÷åíû àòîìû, êîòîðûì çàäàâàëèñü ïîñòîÿííûå ñêîðîñòè â íàïðàâëåíèè ñòðåëîê
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Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîêàçàëè, ÷òî ïðè ðàñòÿæåíèè êðèñòàëëèòà ñ èäåàëüíîé ñòðóê-
òóðîé åãî ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ìîíîòîííî óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì äåôîðìàöèè è ïðè
åå îïðåäåëåííîì ïîðîãîâîì çíà÷åíèè íà÷èíàåò ñïàäàòü. Íàëè÷èå äàííîãî ìàêñèìóìà
ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðíûì äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòè íàãðóæåíèÿ êðèñòàëëè-
òà (Ðèñ. 2, a) è ñâèäåòåëüñòâóåò î ïðîõîæäåíèè â íåì íåêîòîðûõ ñòðóêòóðíûõ ïåðåñòðî-
åê. Áîëüøèíñòâî ìàòåðèàëîâ ñîäåðæàò ñòðóêòóðíûå íåîäíîðîäíîñòè, è èõ íåîáõîäèìî
ó÷èòûâàòü ïðè èçó÷åíèè çàðîæäåíèÿ è ðàçâèòèÿ â íèõ ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè. Â
ñâÿçè ñ ýòèì àíàëîãè÷íûå èññëåäîâàíèÿ (Ðèñ. 2, á) áûëè ïðîâåäåíû äëÿ êðèñòàëëèòà,
ñîäåðæàùåãî ñèììåòðè÷íóþ íàêëîííóþ ìåæçåðåííóþ ãðàíèöó, c óãëîì ðàçîðèåíòàöèè
çåðåí α= 53°, ñôîðìèðîâàííóþ ïî àëãîðèòìó [7]. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ äëÿ
îáîèõ îáðàçöîâ ïîêàçûâàåò, ÷òî ïîðîãîâîå çíà÷åíèå äåôîðìàöèè, ïðè êîòîðîì èõ ïîòåí-
öèàëüíàÿ ýíåðãèÿ äîñòèãàåò ìàêñèìóìà, ïðè îäèíàêîâûõ èíòåíñèâíîñòÿõ íàãðóæåíèÿ
áîëüøå äëÿ êðèñòàëëèòà ñ èäåàëüíîé ñòðóêòóðîé (Ðèñ. 2, à, á). Óâåëè÷åíèå ñêîðîñòè
íàãðóæåíèÿ ïðèâîäèò ê ðîñòó ýòîãî çíà÷åíèÿ äåôîðìàöèè. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî
ðåëàêñàöèîííûå ïðîöåññû â ìàòåðèàëå ¾íå óñïåâàþò¿ çà íàâÿçàííûìè åìó ñòðóêòóð-
íûìè ïåðåñòðîéêàìè.

Ðèñ. 2. Çàâèñèìîñòè èçìåíåíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè êðèñòàëëèòà (Eï) ñ èäåàëüíîé ñòðóêòó-
ðîé (a) è ñîäåðæàùåãî ãðàíèöó çåðíà (á) îò äåôîðìàöèè (ε) äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ñêîðîñòè
ðàñòÿæåíèÿ (V ): 1 � 5 ì/ñ; 2 � 25 ì/ñ; 3 � 45 ì/ñ; 4 � 65 ì/ñ

Áîëåå äåòàëüíîå èçó÷åíèå çàðîæäåíèÿ è ðàçâèòèÿ ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè â íà-
ãðóæàåìûõ êðèñòàëëèòàõ ïðîâîäèëîñü íà îñíîâå àíàëèçà èçìåíåíèÿ äîëè èõ àòîìîâ, õà-
ðàêòåðèçóþùèõñÿ îòíîñèòåëüíûì ñäâèãîì èõ áëèæàéøåãî îêðóæåíèÿ. Âåëè÷èíà ñäâèãà
îöåíèâàëàñü âåêòîðîì ñìåùåíèé Pi, êîòîðûé ðàññ÷èòûâàëñÿ ïî ôîðìóëå:

Pi = 1/Ns

Ns∑
i 6=j

(rij − rij
0 )/|rij

0 |

ãäå j � áëèæàéøèé ñîñåä àòîìà i; Ns � ÷èñëî áëèæàéøèõ ñîñåäåé; r
ij è rij

0 � ðàäèóñ
âåêòîð j-îãî îòíîñèòåëüíî i-îãî â òåêóùåì è èñõîäíîì ïîëîæåíèÿõ, ñîîòâåòñòâåííî.

Çàâèñèìîñòè èçìåíåíèÿ äîëè àòîìîâ ν ñ ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè âåêòîðà ñìåùåíèé
â íàãðóæàåìûõ êðèñòàëëèòàõ è èõ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò äåôîðìàöèè ïðèâåäåíû
íà (Ðèñ. 3, à, á). Âèäíî, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì çíà÷åíèÿ âåêòîðà Pi äîëÿ ν àòîìîâ, õàðàê-
òåðèçóþùèõñÿ òàêîé âåëè÷èíîé ñìåùåíèé, óìåíüøàåòñÿ. Â ïðîöåññå äåôîðìèðîâàíèÿ
êðèñòàëëèòîâ êîëè÷åñòâî àòîìîâ ñ ðàçëè÷íûìè âåëè÷èíàìè ëîêàëüíûõ ñìåùåíèé âîç-
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ðàñòàåò (Ðèñ. 3, à, á êðèâûå 1 -3 ). Íà÷èíàÿ ñ íåêîòîðîãî çíà÷åíèÿ äåôîðìàöèè, êðèâûå
1 -3 íà÷èíàþò ïëàâíî ðàñòè, ÷òî õîðîøî êîððåëèðóåò ñ õàðàêòåðîì ïîâåäåíèÿ çàâèñèìî-
ñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè êðèñòàëëèòîâ îò äåôîðìàöèè (Ðèñ. 3, à, á êðèâàÿ 4 ). Îòìå-
÷åíî, ÷òî êîëè÷åñòâî àòîìîâ êðèñòàëëèòîâ ñî çíà÷åíèÿìè âåêòîðà ñìåùåíèé |Pi|< 0.08
óâåëè÷èâàåòñÿ ïëàâíî àíàëîãè÷íî ìîíîòîííîìó ðîñòó êðèâîé çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëü-
íîé ýíåðãèè îò äåôîðìàöèè (Ðèñ. 3, à, á êðèâûå 1,2 ). Ïðè á�oëüøèõ çíà÷åíèÿõ âåêòîðà
ñìåùåíèé (|Pi|>0.15) (Ðèñ. 3, à, á êðèâàÿ 3 ) íàáëþäàåòñÿ ëàâèíîîáðàçíîå óâåëè÷åíèå
÷èñëà òàêèõ àòîìîâ ïðè çíà÷åíèè äåôîðìàöèè êðèñòàëëèòîâ, ñîîòâåòñòâóþùåì îáëà-
ñòè ñïàäà êðèâîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Ýòî ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü î íåïîñðåäñòâåííîì
ó÷àñòè àòîìîâ ñ äàííûì çíà÷åíèåì âåêòîðà ñìåùåíèé â ïðîõîæäåíèè ñòðóêòóðíûõ ïå-
ðåñòðîåê â íàãðóæàåìûõ êðèñòàëëèòàõ.

Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòè èçìåíåíèÿ äîëè àòîìîâ (ν) ñî çíà÷åíèåì âåêòîðà ñìåùåíèé (|Pi|): 1� 0.05;
2� 0.07; 3� 0.2 è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (Eï)� 4 îò äåôîðìàöèè (ε) äëÿ êðèñòàëëèòà òèòàíà ñ
èäåàëüíîé ñòðóêòóðîé (a) è ñîäåðæàùåãî ãðàíèöó çåðíà (á). Ñêîðîñòü íàãðóæåíèÿ V= 5 ì/ñ

Àíàëèç ñòðóêòóðû â ïðîöåññå ðàñòÿæåíèÿ ïîêàçûâàåò, ÷òî ðàçâèòèå ïëàñòè÷åñêîé
äåôîðìàöèè â êðèñòàëëèòå ïðèâîäèò ê ôîðìèðîâàíèþ ïîëîñ ñäâèãà (Ðèñ. 4, à). Àòî-
ìû â ïîëîñàõ ñäâèãà õàðàêòåðèçóþòñÿ ïîâûøåííûìè çíà÷åíèÿìè âåêòîðà ñìåùåíèé
(áîëåå 0.15). Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîêàçàëè, ÷òî èçìåíåíèå âåêòîðà ñìåùåíèÿ ó òàêèõ
àòîìîâ ïðîèñõîäèò ñêà÷êîîáðàçíî (Ðèñ. 4, á êðèâàÿ 2 ) è ñîïðîâîæäàåòñÿ óìåíüøåíè-
åì ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè êðèñòàëëèòà (Ðèñ. 4, á êðèâàÿ 1 ). Èññëåäîâàíèå ïîâåäåíèÿ
ëîêàëüíîé ñòðóêòóðû àòîìîâ, âáëèçè êîòîðûõ ãåíåðèðóþòñÿ ñòðóêòóðíî-ôàçîâûå ïå-
ðåñòðîéêè, ïðîâîäèëîñü íà îñíîâå àíàëèçà èçìåíåíèÿ ïîëîæåíèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé.
Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîêàçàëè, ÷òî ñêà÷êîîáðàçíîå èçìåíåíèå âåêòîðà ñìåùåíèÿ ñîîò-
âåòñòâóåò ïåðåõîäó äâóõ àòîìîâ ñî âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðû íà ïåðâóþ, è äâóõ
àòîìîâ ñ ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðû� íà âòîðóþ. Àíàëèç ôóíêöèé ðàäèàëüíîãî
ðàñïðåäåëåíèÿ ïîêàçûâàåò, ÷òî ïîñëå ñêà÷êîîáðàçíîãî èçìåíåíèÿ âåêòîðà ñìåùåíèÿ
ïèê, ñîîòâåòñòâóþùèé ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå, ñòàíîâèòñÿ áîëåå îò÷åòëèâûì,
÷òî ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ óïîðÿäî÷åíèåì ëîêàëüíîé àòîìíîé ñòðóêòóðû.
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Ðèñ. 4. Ñòðóêòóðà êðèñòàëëèòà ïðè ðàñòÿæåíèè 6.27 �. Àòîìû ñî çíà÷åíèåì âåêòîðà ñìåùåíèé
|Pi| >0.2 ïîêàçàíû áîëåå êðóïíûìè ñôåðàìè (à). Çàâèñèìîñòè èçìåíåíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-
ãèè êðèñòàëëèòà (Eï) ñ èäåàëüíîé ñòðóêòóðîé� 1 è çíà÷åíèÿ âåêòîðà ñìåùåíèé (|Pi|) àòîìà,
ðàñïîëîæåííîãî â îáëàñòè ôîðìèðîâàíèÿ ëîêàëüíûõ ñòðóêòóðíûõ èçìåíåíèé, îò äåôîðìàöèè
(ε)� 2 (á). Ñêîðîñòü ðàñòÿæåíèÿ V= 5 ì/ñ

Òàêèì îáðàçîì, ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî çàðîæäåíèå ïëàñòè÷åñêîé äå-
ôîðìàöèè â êðèñòàëëèòå òèòàíà ñîïðîâîæäàåòñÿ ëàâèíîîáðàçíîé ãåíåðàöèåé ëîêàëü-
íûõ ñòðóêòóðíûõ èçìåíåíèé ïðè äîñòèæåíèè ïîðîãîâîé âåëè÷èíû äåôîðìàöèè. Ïðè
ýòîì, ãåíåðàöèÿ ëîêàëüíûõ àòîìíûõ èçìåíåíèé íà÷èíàåòñÿ â îáëàñòè ìåæçåðåííîé
ãðàíèöû. Íàëè÷èå â êðèñòàëëèòå ìåæçåðåííîé ãðàíèöû ïîíèæàåò ïîðîãîâîå çíà÷åíèå
äåôîðìàöèè ïî ñðàâíåíèþ ñ åãî çíà÷åíèåì äëÿ êðèñòàëëèòà ñ èäåàëüíîé ñòðóêòóðîé.

Ïîêàçàíî, ÷òî ëîêàëüíûå ñòðóêòóðíûå èçìåíåíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ ïåðåñòðîéêàìè íà
ïåðâîé è âòîðîé êîîðäèíàöèîííûõ ñôåðàõ. Ñ ðîñòîì èíòåíñèâíîñòè íàãðóæåíèÿ óâåëè-
÷èâàåòñÿ ïîðîãîâàÿ âåëè÷èíà äåôîðìàöèè êðèñòàëëèòà è äîëÿ åãî àòîìîâ, â îêðóæåíèè
êîòîðûõ ïðîèñõîäÿò ëîêàëüíûå àòîìíûå ñìåùåíèÿ. Ýòî îáóñëîâëåíî ¾èíåðöèîííîñòüþ¿
ðåëàêñàöèîííûõ ïðîöåññîâ â ìàòåðèàëå ïðè íàâÿçàííîì ìåõàíè÷åñêîì íàãðóæåíèè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ïðîåêòà ÐÔÔÈ (� 09-08-00498-à).
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