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Ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëîâ îïðå-
äåëÿþò åãî îòêëèê íà âíåøíèå ìåõàíè÷åñêèå
âîçäåéñòâèÿ. Èññëåäîâàíèå ìåõàíè÷åñêèõ
ñâîéñòâ êðèñòàëëîâ âêëþ÷àåò ïîñòðîåíèå óðàâ-
íåíèé ñîñòîÿíèÿ è îïðåäåëåíèå ïðåäåëüíûõ
çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ äåôîðìàöèè è ìåõàíè-
÷åñêîãî íàïðÿæåíèÿ êðèñòàëëîâ. Ïðè äîñòè-
æåíèè ïðåäåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðîèñõîäèò ëèáî
ðàçðóøåíèå êðèñòàëëà, ëèáî â êðèñòàëëå ïðî-
èñõîäÿò âíóòðåííèå ñìåùåíèÿ àòîìîâ, âûçû-
âàþùèå èñêàæåíèå ïåðâîíà÷àëüíîé ñèììåò-
ðèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è/èëè
âîçíèêíîâåíèå äåôåêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðå-
øåòêè. Çàðîæäåíèå, ðàçìíîæåíèå è äâèæåíèå
ýòèõ äåôåêòîâ îïðåäåëÿþò íà÷àëî è ðàçâèòèå
ïëàñòè÷åñêîé ñòàäèè äåôîðìàöèè êðèñòàëëà.
Òàêèì îáðàçîì, äîñòèæåíèå ïðåäåëüíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ õàðàêòåðèçóåò êîíåö óïðóãîé ñòàäèè
äåôîðìàöèè è íà÷àëî ïëàñòè÷åñêîé ñòàäèè äå-
ôîðìàöèè. Îñíîâíûì ìåòîäîì èññëåäîâàíèÿ
äåôîðìàöèè êðèñòàëëîâ â óïðóãîé îáëàñòè
ÿâèëñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèé ìåòîä îäíîðîäíîé
äåôîðìàöèè êðèñòàëëà, ïðåäëîæåííûé Áîðíîì
[1]. Ê ñîæàëåíèþ, ýòîò ìåòîä íå ïîçâîëÿåò îïè-
ñàòü õàðàêòåð âíóòðåííèõ ñìåùåíèé àòîìîâ,
ïðîèñõîäÿùèõ â êðèñòàëëå ïðè ïðèëîæåíèè ìå-
õàíè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé, ïðåâûøàþùèõ ïðåäåëü-
íûå çíà÷åíèÿ. Â ïîñëåäíèå ãîäû ðåøåíèå ïî-
äîáíûõ çàäà÷ ñòàëî âîçìîæíûì íà îñíîâå
ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [2].

Îïðåäåëåíèå êðèòè÷åñêèõ çíà÷åíèé ïàðà-
ìåòðîâ äåôîðìàöèè è íàïðÿæåíèé, à òàêæå
èññëåäîâàíèå õàðàêòåðà âíóòðåííèõ ñìåùåíèé
àòîìîâ â êðèñòàëëå ïðåäñòàâëÿþò çíà÷èòåëü-
íûé íàó÷íûé èíòåðåñ, òàê êàê âàæíû äëÿ èçó-
÷åíèÿ è ïîíèìàíèÿ ìåõàíèçìîâ ïëàñòè÷åñêîé
äåôîðìàöèè êðèñòàëëîâ.

Èçâåñòíî, ÷òî íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííîé
ñèñòåìîé ñêîëüæåíèÿ â ÃÖÊ êðèñòàëëàõ ÿâëÿ-

åòñÿ ñèñòåìà , ïðè êîòîðîé ïðîèñ-
õîäèò ñäâèã ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé (111):
ÃÖÊ ðåøåòêè â íàïðàâëåíèè [3].

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû áûëî ìîäåëèðîâàíèå
êâàçèñòàòè÷åñêîé äåôîðìàöèè ïðîñòîãî ñäâè-

ãà ïî ñèñòåìå ñêîëüæåíèÿ â ÃÖÊ
êðèñòàëëå, ðàñ÷åò êðèâîé äåôîðìàöèè è èñ-
ñëåäîâàíèå õàðàêòåðà âíóòðåííèõ ñìåùåíèé
àòîìîâ íà ïëàñòè÷åñêîé ñòàäèè äåôîðìàöèè.

Â êà÷åñòâå êîíêðåòíîãî ìåòîäà ìîäåëèðî-
âàíèÿ èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äè-
íàìèêè. Äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó
àòîìàìè èñïîëüçóåòñÿ ïîòåíöèàë ïàðíîãî âçà-
èìîäåéñòâèÿ Ëåííàðäà-Äæîíñà:

,

ñ ïàðàìåòðàìè .

Â èñõîäíîì ñîñòîÿíèè ÌÄ-ÿ÷åéêà ïðåäñòàâ-
ëÿåò ñîáîé ïðÿìîóãîëüíûé ïàðàëëåëåïèïåä,
ñòîðîíû êîòîðîãî ïàðàëëåëüíû äåêàðòîâûì
îñÿì êîîðäèíàò � X, Y, Z. Àòîìû ðàñïîëàãàþò-
ñÿ â óçëàõ ÃÖÊ ðåøåòêè, óçëîâûå ïëîñêîñòè
êîòîðîé ïàðàëëåëüíû ïëîñêîñòè X = 0, êðèñ-

òàëëîãðàôè÷åñêîå íàïðàâëåíèå ïàðàë-

ëåëüíî îñè OY, à íàïðàâëåíèå � îñè
OZ. Ðàçìåðû ÌÄ-ÿ÷åéêè âäîëü îñåé êîîðäèíàò

ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî ,

, ,

ãäå n
x
� ÷èñëî óçëîâûõ ïëîñêîñòåé (111), n

y

� ÷èñëî óçëîâûõ ïëîñêîñòåé , n
z
� ÷èñëî

óçëîâûõ ïëîñêîñòåé . Ïàðàìåòð ÃÖÊ ðå-

øåòêè àðãîíà ðàâåí à = 1.5452σ.
Íà÷àëüíûå ñêîðîñòè àòîìîâ çàäàâàëèñü ñëó-

÷àéíûì îáðàçîì, òàê ÷òî ðàñïðåäåëåíèå àòî-
ìîâ ïî ñêîðîñòÿì ñîîòâåòñòâîâàëî ôóíêöèè
ðàñïðåäåëåíèÿ Áîëüöìàíà äëÿ çàäàííîé òåì-
ïåðàòóðû.

À.Â. Êàëèíèí, Ä.Ä. Ðóäåð
Êîìïüþòåðíîåìîäåëèðîâàíèå äåôîðìàöèè
ïðîñòîãî ñäâèãà ÃÖÊ êðèñòàëëà ïî ñèñòåìå

ñêîëüæåíèÿ

ÓÄÊ 537

Рис. 1. Схема простого сдвига МД-ячейки
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Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äåôîðìàöèè ïðîñòîãî
ñäâèãà â ñèñòåìå ïðîèçâîäèëîñü ñäâèãîâîå äå-
ôîðìèðîâàíèå ÌÄ-ÿ÷åéêè, ïðè êîòîðîì ïðÿ-
ìîóãîëüíûé ïàðàëëåëåïèïåä ïðåâðàùàëñÿ â
êîñîóãîëüíûé (ñì. ðèñ. 1). Óãîë ìåæäó ñòîðîíîé
ÀÂ ÌÄ-ÿ÷åéêè è îñüþ Õ åñòü óãîë ñäâèãà γ.
Äëÿ ñîõðàíåíèÿ ïîñòîÿííîãî ÷èñëà ÷àñòèö â
ñèñòåìå èñïîëüçîâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðà-
íè÷íûå óñëîâèÿ âäîëü îñåé OZ, OY è âäîëü
íàïðàâëåíèÿ ÀÂ.

Óãîë ñäâèãà γ èçìåíÿëñÿ äèñêðåòíî ñ íåêî-
òîðûì øàãîì ∆γ. Îäíîâðåìåííî ñ äåôîðìèðî-
âàíèåì ÌÄ-ÿ÷åéêè ïðîèçâîäèëîñü «âèðòóàëü-
íîå» ñìåùåíèå àòîìîâ âäîëü îñè ÎY:

,

çäåñü x
i
è y

i
� äåêàðòîâû êîîðäèíàòû i-ãî àòî-

ìà. Ïîñëå ÷åãî ïðîèçâîäèëîñü ÌÄ-ìîäåëèðî-
âàíèå ñèñòåìû â òå÷åíèå 1000 âðåìåííûõ øà-
ãîâ, ïðè ýòîì ñèñòåìà ðåëàêñèðóåòñÿ â ñîñòîÿíèå
ðàâíîâåñèÿ. Äëÿ ïîääåðæàíèÿ ïîñòîÿííîé òåì-
ïåðàòóðû èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ïåðåíîðìèðîâêè
ñêîðîñòåé. Îïèñàííûé ïðîöåññ ìîäåëèðóåò êâà-
çèñòàòè÷åñêóþ äåôîðìàöèþ îáðàçöà.

Áûëî ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå êâàçèñòà-
òè÷åñêîé äåôîðìàöèè ïðîñòîãî ñäâèãà ïî ñèñ-

òåìå ñêîëüæåíèÿ ñ îäèíàêîâûì

÷èñëîì óçëîâûõ ïëîñêîñòåé � n
y
= 24 è

� n
z
= 12, è ðàçíûì ÷èñëîì óçëîâûõ ïëîñ-

êîñòåé (111) � n
x
= 6, 9, 12. Ïðè ýòîì îáùåå

÷èñëî àòîìîâ â ÌÄ-ÿ÷åéêå ðàâíî 864, 1296 è
1728, ñîîòâåòñòâåííî. Òåìïåðàòóðà ñèñòåìû
ïîääåðæèâàëàñü ðàâíîé 12 Ê, ÷òî ñîñòàâëÿåò
≈Ò

ïë
/10, ãäå Ò

ïë
� òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ

àðãîíà.
Íà ðèñóíêå 2 ïðèâåäåíû êðèâûå äåôîðìà-

öèè, ò.å. çàâèñèìîñòè ðàññ÷èòàííîãî íàïðÿæå-
íèÿ ñäâèãà σ

6
îò óãëà ñäâèãà γ äëÿ êðèñòàëëà ñ

ðàçíûì ÷èñëîì óçëîâûõ ïëîñêîñòåé (111) n
x
= 6,

9, 12. Ðàñ÷åò ïðîèçâîäèëñÿ ñ øàãîì óãëà ñäâèãà
∆γ = 1°°°°°. Èç ðèñóíêà 2 âèäíî, ÷òî äî êðèòè÷åñ-
êîãî óãëà γ

ê ð
≈ 7°°°°° íàïðÿæåíèå ñäâèãà âîçðàñòà-

åò ïðàêòè÷åñêè ëèíåéíî, ïðè÷åì ðåçóëüòàòû
ðàñ÷åòà íàïðÿæåíèé ñäâèãà äëÿ ñèñòåì ñ ðàç-
íûì ÷èñëîì ïëîñêîñòåé (111) íå îòëè÷àåòñÿ äðóã
îò äðóãà. Ïðè äîñòèæåíèè êðèòè÷åñêîãî çíà-
÷åíèÿ óãëà γ

êð
ïðîèñõîäèò ðåçêîå óìåíüøåíèå

íàïðÿæåíèé ñäâèãà, ïðàêòè÷åñêè äî íóëÿ.

Рис. 2. Зависимость напряжения s
6
 от угла сдвига g

для образцов с разным числом плоскостей (111)

(1 – n
x
 = 6; 2 – n

x 
= 9; 3 – n

x 
= 12)

Äëÿ óòî÷íåíèÿ êðèòè÷åñêîãî óãëà ñäâèãà
áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ñ ìåíüøèì øàãîì óãëà
ñäâèãà ∆γ = 0.1°°°°° â èíòåðâàëå óãëîâ îò 6 äî 8°°°°°.
Íà ðèñóíêå 3 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà
êðèâîé äåôîðìàöèè â îêðåñòíîñòè êðèòè÷åñ-
êîãî óãëà äëÿ ðàçíîãî ÷èñëà ïëîñêîñòåé (111)
è äëÿ ðÿäà ðåàëèçàöèé êîìïüþòåðíîãî «ýêñ-
ïåðèìåíòà», ïîñêîëüêó âûÿñíèëîñü, ÷òî çíà-
÷åíèå êðèòè÷åñêîãî óãëà íåïîñòîÿííî è íàáëþ-
äàåòñÿ åãî ôëóêòóàöèÿ.

Рис. 3. Зависимость напряжения
от угла деформации:

а – n
x
 = 6; б – n

x
 = 9; в – n

x
 = 12

à

â

á
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Èç ðèñóíêà 3à âèäíî, ÷òî â ñèñòåìå ñ n
x
= 6

ôëóêòóàöèÿ êðèòè÷åñêîãî óãëà ñîñòàâëÿåò
≈0.30, ïðè÷åì ñ óâåëè÷åíèåì ÷èñëà ïëîñêîñòåé
(ðèñ. 4á è 4â) ôëóêòóàöèÿ óìåíüøàåòñÿ è â
ñèñòåìå ñ n

x
= 9 îíà ñîñòàâëÿåò ≈0.20, à â ñèñ-

òåìå ñ n
x
= 12 � ≈0.10.

Â ðàáîòå áûë ïðîâåäåí àíàëèç ïîëîæåíèé
àòîìîâ óçëîâûõ ïëîñêîñòåé. Íà ðèñóíêå 4 ïðåä-
ñòàâëåíû ïîëîæåíèÿ àòîìîâ ðàçíûõ ñëîåâ ìî-
äåëèðóåìîé ñèñòåìû ñ ÷èñëîì ïëîñêîñòåé (111),
ðàâíûì n

x
= 6, äëÿ ñîñòîÿíèé, ñîîòâåòñòâóþ-

ùèõ óãëàì ñäâèãà 3°°°°°, 7°°°°°, 8°°°°° è 9°°°°°. Íà ðèñóíêå 4
ïðèâåäåíû òàêæå ïîëîæåíèÿ àòîìîâ «ñåäüìî-
ãî» ñëîÿ, ðàñïîëîæåííîãî â «âåðõíåé» ÌÄ-ÿ÷åé-
êå. Êàê âèäíî èç ðèñóíêîâ 4à�4ã, íà êàæäîé
ñòàäèè äåôîðìàöèè àòîìû êàæäîãî ñëîÿ ñî-
õðàíÿþò ñòðóêòóðó ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñ-
êîñòè (111), ò.å. ìîæíî ãîâîðèòü î ñìåùåíèè
ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé (111) êàê öåëî-
ãî â ïðîöåññå äåôîðìàöèè. Ïåðâûå äâà ñëó÷àÿ,
èçîáðàæåííûå íà ðèñóíêàõ 4à, 4á, îòíîñÿòñÿ ê
ñîñòîÿíèÿì ñ äîêðèòè÷åñêèì óãëîì ñäâèãà. Êàê
ìîæíî çàìåòèòü èç ýòèõ ðèñóíêîâ, ïëîñêîñòè
(111) ñìåùàþòñÿ â íàïðàâëåíèè <110 èç ñâîèõ
îñíîâíûõ ïîëîæåíèé ïðîïîðöèîíàëüíî ðàññòîÿ-
íèþ äî íèæíåé ãðàíè ÌÄ-ÿ÷åéêè.

Рис. 4. Положения атомов разных слоев
при разных значениях угла деформации:

а – g =3°; б – g = 7°; в – g = 8°; г – g = 9°

(o – 1 слой, D – 2 слой, ’ – 3 слой, · – 4 слой,

 – 5 слой, n – 6 слой, x – 7 слой)

Íà ðèñóíêàõ 4â è 4ã ïðèâåäåíû ïîëîæåíèÿ
àòîìîâ ñèñòåìû äëÿ ñîñòîÿíèé ñ óãëàìè ñäâè-
ãà, ïðåâûøàþùèìè êðèòè÷åñêèé. Êàê âèäíî èç
ðèñóíêà 4â, âíåøíèå óñëîâèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ
äîêðèòè÷åñêèì ñîñòîÿíèåì, èçîáðàæåííîì íà
ðèñóíêå 4á, èçìåíèëèñü íåçíà÷èòåëüíî, î ÷åì
ãîâîðèò ïîëîæåíèå àòîìîâ ñåäüìîãî ñëîÿ. Îä-
íàêî ïîëîæåíèÿ àòîìîâ äðóãèõ ñëîåâ èçìåíè-
ëèñü êàðäèíàëüíî. Òàê, àòîìû âòîðîãî è ïÿòî-
ãî ñëîÿ çàíèìàþò ïîëîæåíèÿ Ñ, àòîìû òðåòüåãî
è øåñòîãî ñëîÿ íàõîäÿòñÿ íàä àòîìàìè ïåðâî-
ãî ñëîÿ, ò.å. çàíèìàþò ïîëîæåíèÿ À, à àòîìû
÷åòâåðòîãî ñëîÿ çàíèìàþò ïîëîæåíèÿ, áëèçêèå
ê Â. Òàêèì îáðàçîì, âìåñòî èñõîäíîãî, íîðìàëü-
íîãî äëÿ ÃÖÊ ðåøåòêè ÷åðåäîâàíèÿ ïëîòíîóïà-
êîâàííûõ ïëîñêîñòåé ÀÂÑÀÂÑ, íàáëþäàåòñÿ
÷åðåäîâàíèå ïëîñêîñòåé: ÀÑÀÂÑÀ, ò.å. ïðè äî-
ñòèæåíèè êðèòè÷åñêîãî óãëà ñäâèãà â êðèñòàë-
ëå ïðîèçîøëà ñòðóêòóðíàÿ ïåðåñòðîéêà, â ðå-
çóëüòàòå êîòîðîé âîçíèê äåôåêò óïàêîâêè
ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé. Ñòîèò îáðàòèòü
âíèìàíèå íà òî, ÷òî ýòî ÷åðåäîâàíèå ïëîñêî-
ñòåé «íåïðàâèëüíîå», òàê êàê ïîñëå øåñòîãî
ñëîÿ À â ìàêðîðåøåòêå ñíîâà ñëåäóåò ñëîé À.
Îäíàêî, êàê âèäíî èç ðèñóíêà 4â, àòîìû «ñåäü-
ìîãî» ñëîÿ ïðè óãëå ñäâèãà γ = 8°°°°° åùå íå äîø-
ëè äî ñâîèõ «íîðìàëüíûõ» äëÿ ÃÖÊ ðåøåòêè
ïîëîæåíèé À (ýòî ïðîèçîéäåò òîëüêî ïðè óãëå
ñäâèãà γ = 11.54°°°°°), ïîýòîìó íîðìàëüíîå ÷åðåäî-
âàíèå ïëîñêîñòåé ïî âåðòèêàëè ïðè äàííîì
óãëå ñäâèãà åùå íåâîçìîæíî. Íà ðèñóíêå 4ã
èçîáðàæåíû ïîëîæåíèÿ àòîìîâ äëÿ óãëà ñäâèãà
γ = 9°°°°°. Êàê âèäíî èç ýòîãî ðèñóíêà, àòîìû «ñåäü-
ìîãî» ñëîÿ ïðè äàííîì óãëå ñäâèãà íàõîäÿòñÿ çíà-
÷èòåëüíî áëèæå ê ñâîèì «íîðìàëüíûì» ïîëîæå-
íèÿì À, è ýòî ïîçâîëèëî àòîìàì âñåõ ñëîåâ
âåðíóòüñÿ â ñâîè «ïðàâèëüíûå» ïîëîæåíèÿ, â
ðåçóëüòàòå ýòîãî ÷åðåäîâàíèå ïëîñêîñòåé èìå-
åò ïðàâèëüíûé õàðàêòåð: ÀÂÑÀÂÑ.
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