
ÆÝÒÔ, 2007, òîì 131, âûï. 6, ñòð. 1064�1072  2007
ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÛÅ Ï�ÅÂ�ÀÙÅÍÈßÂ ÌÎÍÎÊ�ÈÑÒÀËËÈ×ÅÑÊÎÌ ÆÅËÅÇÅÏ�È ÓÄÀ�ÍÎ-ÂÎËÍÎÂÎÌ ÑÆÀÒÈÈ È �ÀÑÒßÆÅÍÈÈ.ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÌÅÒÎÄÎÌ ÌÎËÅÊÓËß�ÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈÂ. Â. Ñòåãàéëîâ *, À. Â. ßíèëêèí **Èíñòèòóò òåïëî�èçèêè ýêñòðåìàëüíûõ ñîñòîÿíèéÎáúåäèíåííîãî èíñòèòóòà âûñîêèõ òåìïåðàòóð �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê125412, Ìîñêâà, �îññèÿÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò (ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò)141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 8 íîÿáðÿ 2006 ã.Íà îñíîâå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ óäàðíîé âîëíû â íàïðàâëåíèè[100℄ â ìèøåíè, ñîîòâåòñòâóþùåé ÎÖÊ-ìîíîêðèñòàëëó æåëåçà, èññëåäîâàíû ñòðóêòóðíûå ïðåâðàùåíèÿâ îáëàñòÿõ ñæàòèÿ è ðàçãðóçêè è ìåõàíèçìû ðàçðóøåíèÿ ïóòåì îòêîëà. Ïðîàíàëèçèðîâàíû îñîáåííîñòèñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèé âáëèçè áîêîâîé ïîâåðõíîñòè ìèøåíè.PACS: 62.20.Fe, 62.20.Mk, 62.50.+p, 83.10.Mj, 83.60.Uv1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ñâÿçè ñ èçó÷åíèåì ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ òâåð�äûõ òåë â èìïóëüñíûõ ïðîöåññàõ âîçíèêàåò íåîá�õîäèìîñòü èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèéíà àòîìèñòè÷åñêîì óðîâíå. Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äè�íàìèêè (ÌÄ) ÿâëÿåòñÿ ý��åêòèâíûì èíñòðóìåíòîìäëÿ òàêèõ èññëåäîâàíèé [1�9℄. Â ðàáîòå [1℄ áûëè èñ�ñëåäîâàíû ìåõàíèçìû ðàçðóøåíèÿ òâåðäîé ïëåíêèïîñëå âîçäåéñòâèÿ �åìòîñåêóíäíîãî ëàçåðíîãî èì�ïóëüñà â ðåçóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ âîëí ðàçãðóç�êè â íåîäíîðîäíî íàãðåòîé ìèøåíè. Áûëè ïðîâåäå�íû èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû óäàðíîé âîëíû â òâåð�äîé �àçå [2℄, ïëàâëåíèÿ [3℄ è ïîëèìîð�íûõ ïðåâðà�ùåíèé [4℄ ïðè óäàðíî-âîëíîâîì íàãðóæåíèè. Â ðà�áîòàõ [5; 6℄ è [10; 11℄ áûëè èññëåäîâàíû ìåõàíèçìûîáðàçîâàíèÿ íåñïëîøíîñòåé ïðè ñâåðõáûñòðîì ãèä�ðîñòàòè÷åñêîì è îäíîîñíîì ðàñòÿæåíèè êðèñòàëëîâìåäè è æåëåçà.Â äàííîé ðàáîòå ìåòîä ÌÄ [12; 13℄ èñïîëüçóåò�ñÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ïëîñêîãî óäàð�íèêà è ìèøåíè â ðàìêàõ òðåõìåðíîé ìîäåëè: ïëà�*E-mail: stegailov�ihed.ras.ru**E-mail: yanilkin�ihed.ras.ru

ñòè÷åñêèõ äå�îðìàöèé â óäàðíîé âîëíå è â âîëíåðàçãðóçêè, çàâåðøàþùèõñÿ �îðìèðîâàíèåì îòêî�ëà. Ôîðìóëèðîâêà ÌÄ-ìîäåëè èìèòèðóåò ïîñòàíîâ�êó ýêñïåðèìåíòà [14�16℄. Àíàëîãè÷íûå ÌÄ-ìîäåëèóäàðíèê�ìèøåíü ðàññìàòðèâàëèñü ðàíåå ïðåèìóùå�ñòâåííî â ðàìêàõ äâóìåðíûõ ìîäåëåé [7�9℄.Ñïåöè�èêà ðàññìàòðèâàåìûõ â ðàáîòå ïðîöåññîâçàðîæäåíèÿ ïîâðåæäåíèé è ðàçðóøåíèÿ çàêëþ÷à�åòñÿ â î÷åíü êîðîòêèõ ñóáíàíîñåêóíäíûõ âðåìåíàõäåéñòâèÿ íàãðóçêè. Ïðè ýòîì ïðàêòè÷åñêè îòñóò�ñòâóþò ý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ âçàèìíûì âëèÿíèåìîòäåëüíûõ ó÷àñòêîâ íàãðóæàåìîãî òåëà. Èçâåñòíûéêèíåòè÷åñêèé ïîäõîä ê ïðîáëåìå ïðî÷íîñòè òâåðäûõòåë [17; 18℄ íå ìîæåò àäåêâàòíî îïèñàòü êèíåòèêóðàçðóøåíèÿ ïðè ìàëûõ âðåìåíàõ äîëãîâå÷íîñòè (ìå�íåå 10�5 ) [19℄.Â êà÷åñòâå ìàòåðèàëà óäàðíèêà è ìèøåíè âäàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ ìîíîêðèñòàëëè÷å�ñêîå æåëåçî ñ ÎÖÊ-ñòðóêòóðîé. Èìååòñÿ áîëüøîéîáúåì äàííûõ ïî �àçîâîé äèàãðàììå æåëåçà, èç�âåñòíîé ñâîåé ñëîæíîñòüþ [20℄. Â ïðîöåññå óäàð�íî-âîëíîâîãî ñæàòèÿ ïðîèñõîäèò ïîëèìîð�íîå ïðå�âðàùåíèå �-�àçû (ÎÖÊ) â �-�àçó (�ÏÓ), êîòîðîåíà÷èíàåòñÿ ïðè äàâëåíèè 13 �Ïà íà àäèàáàòå �þ�1064



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 6, 2007 Ñòðóêòóðíûå ïðåâðàùåíèÿ â ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîì æåëåçå : : :
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x�èñ. 1. Èëëþñòðàöèÿ íà÷àëüíîé êîí�èãóðàöèè ìî-ëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé ìîäåëè: 1 � óäàðíèê, 2 �ìèøåíü. Äâèæåíèå àòîìîâ â íàïðàâëåíèè x íè÷åìíå îãðàíè÷åíî. Â ñëó÷àå ìîäåëè â äâóìåðíûõ ïå-ðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ (Ï�Ó) Ï�Ó ïðè-ìåíÿþòñÿ â íàïðàâëåíèÿõ y è z. Â ñëó÷àå ìîäåëè âîäíîìåðíûõ Ï�Ó ñîîòâåòñòâóþùèå ãðàíè÷íûå óñëî-âèÿ ïðèìåíÿþòñÿ òîëüêî ê ãðàíÿì ðàñ÷åòíîé ÿ÷åé-êè â íàïðàâëåíèè zãîíèî. Òàêîå æå äàâëåíèå ���-ïðåâðàùåíèÿ ïîëó÷å�íî â ðàñ÷åòàõ ab initio [21℄. Âñëåäñòâèå âîçìîæíîñòèñóùåñòâîâàíèÿ ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé, ñêîðîñòüäàííîãî ñòðóêòóðíîãî ïðåâðàùåíèÿ ñèëüíî çàâèñèòîò äàâëåíèÿ [22℄.Ôàçîâàÿ äèàãðàììà è ñòðóêòóðíûå ïðåâðàùåíèÿâ æåëåçå ïðè îòðèöàòåëüíûõ äàâëåíèÿõ èçó÷åíû îò�íîñèòåëüíî ìàëî. Òàê, â ýêñïåðèìåíòàõ ïî èçìåðå�íèþ îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè íå áûëî çà�èêñèðîâàíîîáëàñòè àíîìàëüíîé ñæèìàåìîñòè ïðè îòðèöàòåëü�íûõ äàâëåíèÿõ, ïðåäñêàçàííîé íà îñíîâå ðàñ÷åòîâab initio [23℄. Ïåðåõîä ÎÖÊ-ñòðóêòóðû òâåðäîãî æå�ëåçà â �ÖÊ èìååò ìåñòî ïðè ðàñòÿæåíèè, ÷òî áû�ëî ïîêàçàíî â ðàñ÷åòàõ ab initio [24℄ (äëÿ îäíîîñíî�ãî ðàñòÿæåíèè) è â ÌÄ-ðàñ÷åòàõ ñ èñïîëüçîâàíèåìêëàññè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ [10; 11℄.2. ÌÎÄÅËÜ È ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀÌîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü, ðàññìàòðè�âàåìàÿ â äàííîé ðàáîòå, îïèñûâàåò âçàèìîäåéñòâèåóäàðíèêà è ìèøåíè ñóáìèêðîííîé òîëùèíû. Íà�÷àëüíàÿ êîí�èãóðàöèÿ ñîîòâåòñòâóåò ìîìåíòó ñî�ïðèêîñíîâåíèÿ íàëåòàþùåãî ñî ñêîðîñòüþ uimp â
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè ðàñïðîñòðàíåíèÿâîëíû ñæàòèÿ îò ìàññîâîé ñêîðîñòè ÷àñòèö çà�ðîíòîì âîëíû. ÌÄ-ðàñ÷åò äëÿ íàïðàâëåíèÿ óäàðà[100℄: � � íàñòîÿùàÿ ðàáîòà, Æ � ÌÄ-ðàñ÷åò [4℄,4 � ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû äëÿ ïîëèêðè-ñòàëëîâ [31℄íàïðàâëåíèè îñè x óäàðíèêà è íåïîäâèæíîé ìèøå�íè (ðèñ. 1). Óäàðíèê è ìèøåíü ïðåäñòàâëÿþò ñîáîéìîíîêðèñòàëëû ñ ÎÖÊ-ðåøåòêîé ñ îðèåíòàöèåé íà�ïðàâëåíèÿ [100℄ âäîëü îñè x. Âíåøíèå ïîâåðõíîñòèóäàðíèêà è ìèøåíè ÿâëÿþòñÿ ñâîáîäíûìè (ò. å. ãðà�íè÷àò ñ âàêóóìîì).Â ðàáîòå ðàññìîòðåíû äâå ìîäåëè, ðàçëè÷àþùè�åñÿ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè â ïëîñêîñòè y�z, ïåðïåí�äèêóëÿðíîé îñè óäàðà. Â ðàçä. 3 ðàññìîòðåíà ìî�äåëü â äâóìåðíûõ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëî�âèÿõ (Ï�Ó) â íàïðàâëåíèÿõ y è z. Ïîëíûå ðàçìå�ðû ðàññìîòðåííûõ ìîäåëüíûõ ñèñòåì 300� 30� 30,800�20�20 è 1200�10�10 ýëåìåíòàðíûõ ÎÖÊ-ÿ÷ååê(â íàïðàâëåíèÿõ ñîîòâåòñòâåííî x, y è z). Äàííàÿ ìî�äåëü îïèñûâàåò ïîâåäåíèå âåùåñòâà âäàëè îò áîêî�âûõ ïîâåðõíîñòåé óäàðíèêà è ìèøåíè. Â ðàçä. 4 ðàñ�ñìîòðåíà ìîäåëü, â êîòîðîé ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷�íûå óñëîâèÿ íàëîæåíû òîëüêî â îäíîì íàïðàâëåíèèz. �àññìîòðåíû ñèñòåìû èç 300�100�5 è 900�300�5ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê. Â ýòîì ñëó÷àå ìîäåëü ïîçâîëÿ�åò ðàññìîòðåòü âëèÿíèå áîêîâîé ñâîáîäíîé ïîâåðõ�íîñòè (â íàïðàâëåíèè y) íà ïðîöåññ óäàðíî-âîëíîâîéäå�îðìàöèè ìèøåíè. Ñîîòíîøåíèÿ ðàçìåðîâ óäàð�íèêà è ìèøåíè â îáîèõ ñëó÷àÿõ 1 : 3.Äëÿ îïèñàíèÿ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿâ æåëåçå èñïîëüçóåòñÿ ìíîãî÷àñòè÷íûé ïîòåíöè�1065



Â. Â. Ñòåãàéëîâ, À. Â. ßíèëêèí ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 6, 2007àë ïîãðóæåííîãî àòîìà (embedded atom methodpotential). Äàííîå ñåìåéñòâî ïîòåíöèàëîâ ïîçâîëÿåòâ ðàìêàõ êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè îïè�ñàòü õàðàêòåð âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ â ìåòàëëàõíà êà÷åñòâåííî ëó÷øåì óðîâíå ïî ñðàâíåíèþ ñ ïàð�íûìè ìåæàòîìíûìè ïîòåíöèàëàìè (ñì. [7; 25; 26℄).Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ïîòåíöèàë 4, èçïðåäëîæåííûõ â ðàáîòå [27℄, îáåñïå÷èâàþùèé õîðî�øåå êîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñ øèðîêèì íàáîðîìýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ab initio-äàííûõ äëÿ æåëåçà,âêëþ÷àÿ ïîñòîÿííóþ ðåøåòêè �-Fe äëÿ íåñêîëüêèõòåìïåðàòóð, ìîäóëè óïðóãîñòè, ýíåðãèè òî÷å÷íûõäå�åêòîâ, ýíåðãèþ ÎÖÊ��ÖÊ-ïåðåõîäà, ïëîòíîñòüè ñòðóêòóðíûé �àêòîð æèäêîé �àçû, òåìïåðàòóðóïëàâëåíèÿ.Äëÿ �îðìèðîâàíèÿ íà÷àëüíîé êîí�èãóðàöèè ñè�ñòåìà ïðåäâàðèòåëüíî ïðèâîäèòñÿ ê ñîñòîÿíèþ ðàâ�íîâåñèÿ ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå T0 è íóëåâûõ çíà�÷åíèÿõ òåíçîðà íàïðÿæåíèé ��� , �; � 2 fx; y; zg. Ïî�ñëå ýòîãî äëÿ êàæäîãî àòîìà óäàðíèêà ê ñîîòâåò�ñòâóþùåé òåïëîâîé ñêîðîñòè ïðèáàâëÿåòñÿ ñêîðîñòüóäàðíèêà uimp, íàïðàâëåííàÿ âäîëü îñè x. Â ðåçóëü�òàòå âçàèìîäåéñòâèÿ óäàðíèêà ñ ìèøåíüþ âîçíèêàåòâîëíà ñæàòèÿ.Äëÿ äèàãíîñòèêè ïðîöåññà ðàñïðîñòðàíåíèÿóäàðíîé âîëíû ñèñòåìà ðàçáèâàëàñü íà ÿ÷åéêèâäîëü îñè x, â êàæäîé èç êîòîðûõ âû÷èñëÿëèñüìãíîâåííûå óñðåäíåííûå çíà÷åíèÿ ìàññîâîé ñêîðî�ñòè up, òåìïåðàòóðû T è òåíçîðà íàïðÿæåíèé ��� :up = 1NLXi2L vi;T = m3kB 1NLXi2L (vi � up)2 ;��� = 1VLXi2L0�m(vi� � up�)(vi� � up�)��Xj 6=i(ri� � rj�)Fij�1A ;ãäå kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, m � ìàññà àòîìà,ri è vi � êîîðäèíàòà è ñêîðîñòü i-ãî àòîìà íà òå�êóùåì øàãå èíòåãðèðîâàíèÿ, NL � ÷èñëî àòîìîâ âÿ÷åéêå, VL � îáúåì ÿ÷åéêè L, Fij � ñèëà, äåéñòâó�þùàÿ íà àòîì i ñî ñòîðîíû àòîìà j.Äëÿ àíàëèçà ñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèé è âè�çóàëèçàöèè èçìåíåíèé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðûâ ïîñëåäîâàòåëüíûå ìîìåíòû âðåìåíè äëÿ êàæ�äîãî àòîìà ðàññ÷èòûâàþòñÿ ÷èñëî ñîñåäåé K â
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�èñ. 3. Ïðî�èëü ìàññîâîé ñêîðîñòè âäîëü íà-ïðàâëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ óäàðíîé âîëíû ÷åðåçt = 12 ïñ ïîñëå âçàèìîäåéñòâèÿ óäàðíèêà ñ ìèøå-íüþ. Ñêîðîñòü óäàðíèêà uimp = 560 ì/ñ, ðàçìåðñèñòåìû 400 � 20� 20 ïåðèîäîâ ðåøåòêè. Ïîä ãðà-�èêîì â ñîîòâåòñòâèè ñ îñüþ x ñõåìàòè÷íî ïîêà-çàíû ïîëîæåíèÿ ãðàíèö ñèñòåìû óäàðíèê�ìèøåíüñ âàêóóìîì è èõ êîíòàêòíîé ïîâåðõíîñòè â ìîìåíòñîóäàðåíèÿ t = 0 (1) è â ìîìåíò t = 12 ïñ (2)êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå ðàäèóñà rK è ïàðàìåòðñèììåòðè÷íîñòè ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ C [28; 29℄.Óäîáíî âûáðàòü ðàäèóñ êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðûrK = (r2 + r3)=2, ãäå r2 è r3 � ðàññòîÿíèÿ äîâòîðûõ è òðåòüèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé â èñõîäíîéíåäå�îðìèðîâàííîé ÎÖÊ-ðåøåòêå, ÷òî ñîîòâåòñòâó�åò K = 14. Êîëè÷åñòâåííîé ìåðîé ñèììåòðèè ðàñïî�ëîæåíèÿ îòíîñèòåëüíî i-ãî àòîìà ñîñåäíèõ äëÿ íåãîàòîìîâ ñëóæèò ïàðàìåòðCi = Xm DimXn 2 jdinj2 ;ãäå din � ðàññòîÿíèå äî n-ãî áëèæàéøåãî ñîñåäà i-ãîàòîìà, jdinj � rK ; Dim = jdin0 + din00 j ñîîòâåòñòâóåòm-é ïàðå ïðîòèâîëåæàùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé n0 èn00.�àñ÷åòû âûïîëíåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòàLAMMPS [30℄.1066
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�èñ. 4. Ïðî�èëè ìàññîâîé ñêîðîñòè âäîëü íàïðàâ-ëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ èìïóëüñà ñæàòèÿ â äâà ìî-ìåíòà âðåìåíè: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � t = 12 ïñ,øòðèõîâàÿ � t = 20 ïñ. Ñêîðîñòü óäàðíèêàuimp = 1980 ì/ñ, ðàçìåð ñèñòåìû 800 � 10 � 10ïåðèîäîâ ðåøåòêè3. ÌÎÄÅËÜ Ñ ÄÂÓÌÅ�ÍÛÌÈÏÅ�ÈÎÄÈ×ÅÑÊÈÌÈ ��ÀÍÈ×ÍÛÌÈÓÑËÎÂÈßÌÈ3.1. Âîëíà ñæàòèÿÂ äàííîé ìîäåëè óäàðíèê è ìèøåíü íàõîäÿòñÿ âïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ âäîëü ïîïåðå÷�íûõ íàïðàâëåíèé, ìîäåëèðóÿ áåñêîíå÷íûå ïëîñêèåïëàñòèíû, ïîýòîìó ðàñïðîñòðàíåíèå âîëí ñæàòèÿ èðàçðåæåíèÿ èìååò êâàçèîäíîìåðíûé õàðàêòåð. Â íà�÷àëüíûé ìîìåíò ïðè ñòîëêíîâåíèè óäàðíèêà è ìè�øåíè âîçíèêàþò äâå âîëíû ñæàòèÿ, ðàñïðîñòðàíÿþ�ùèåñÿ â ïðîòèâîïîëîæíûõ íàïðàâëåíèÿõ. Â ðåçóëü�òàòå îòðàæåíèÿ âîëíû ñæàòèÿ îò ñâîáîäíîé ïîâåðõ�íîñòè óäàðíèêà âîçíèêàåò âîëíà ðàçðåæåíèÿ. Ñóïåð�ïîçèöèÿ âîëí ïðèâîäèò ê ïðÿìîóãîëüíîìó èìïóëüñóñæàòèÿ.Ïðè íåáîëüøèõ ñêîðîñòÿõ óäàðíèêà uimp è, ñîîò�âåòñòâåííî, ïðè íèçêèõ ìàññîâûõ ñêîðîñòÿõ up âîë�íà ñæàòèÿ ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ ñî ñêîðîñòüþ çâóêà. Ñóâåëè÷åíèåì ñêîðîñòè óäàðíèêà ïðîèñõîäèò óâåëè�÷åíèå ñêîðîñòè ðàñïðîñòðàíåíèÿ èìïóëüñà ñæàòèÿD. Ïîëó÷åííàÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè D îò up áëèç�êà ê ëèíåéíîé (ðèñ. 2). Ýòà çàâèñèìîñòü áëèçêà êäàííûì, ïîëó÷åííûì â ðàñ÷åòàõ àäèàáàòû �þãîíèîñ èñïîëüçîâàíèåì äðóãîãî ïîòåíöèàëà ìåæàòîìíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ [4℄, è íåñêîëüêî îòëè÷àåòñÿ îò ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ ïîëèêðèñòàëëîâ [31℄.Ïðè ñêîðîñòè óäàðíèêà uimp = 560 ì/ñ è, ñî�îòâåòñòâåííî, ìàêñèìàëüíîì ñðåäíåì íàïðÿæåíèè
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�èñ. 5. a) Ïðî�èëè ìàññîâîé ñêîðîñòè âäîëü íà-ïðàâëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ óäàðíîé âîëíû â äâàìîìåíòà âðåìåíè: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � t = 12 ïñ,øòðèõîâàÿ � t = 20 ïñ. Íà ïðî�èëå ìàññîâîé ñêî-ðîñòè â ìîìåíò t = 12 ïñ öè�ðàìè îòìå÷åíû îá-ëàñòè ñ ðàçëè÷íîé ñòðóêòóðîé. Ñêîðîñòü óäàðíèêàuimp = 2550 ì/ñ, ðàçìåð ñèñòåìû 800� 10� 10 ïå-ðèîäîâ ðåøåòêè. á) Ñîîòâåòñòâóþùèå ðàäèàëüíûå�óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ g(r) òðåõ òèïîâ ñòðóêòóð:1 � îáðàçóþùàÿñÿ â âîëíå ñæàòèÿ ïëîòíîóïàêîâàí-íàÿ ñòðóêòóðà, 2 � äå�îðìèðîâàííàÿ ÎÖÊ-ðåøåòêàçà �ðîíòîì óäàðíîé âîëíû, 3 � íåäå�îðìèðîâàí-íàÿ ÎÖÊ-ðåøåòêà�xx � 12 �Ïà èìïóëüñ ñæàòèÿ èìååò ïðÿìîóãîëü�íóþ �îðìó ñ çàòóõàþùèìè îñöèëëÿöèÿìè íà ïåðåä�íåì è çàäíåì �ðîíòàõ (ðèñ. 3). Ïåðèîä ýòèõ îñöèë�ëÿöèé, âû÷èñëåííûé ïî ïðî�èëþ ñêîðîñòè çàäíåé1067



Â. Â. Ñòåãàéëîâ, À. Â. ßíèëêèí ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 6, 2007

0 400 800 1200
240

260

280

300

320

σxx, �Ïà T, K

x, �A−40

−30

−20

−10

0

�èñ. 6. Ïðî�èëè íàïðÿæåíèÿ �xx è òåìïåðàòóðûâäîëü íàïðàâëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ óäàðíîé âîë-íû â äâà ìîìåíòà âðåìåíè: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ �t = 24 ïñ, øòðèõîâàÿ � t = 28 ïñ. Ñêîðîñòü óäàð-íèêà uimp = 560 ì/ñ, ðàçìåð ñèñòåìû 400� 20� 20ïåðèîäîâ ðåøåòêè
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�èñ. 7. Ïðî�èëè íàïðÿæåíèÿ �xx è òåìïåðàòóðûâäîëü íàïðàâëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ óäàðíîé âîë-íû â äâà ìîìåíòà âðåìåíè: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ �t = 52 ïñ, øòðèõîâàÿ � t = 60 ïñ. Ñêîðîñòü óäàðíè-êà uimp = 1130 ì/ñ, ðàçìåð ñèñòåìû 800 � 10 � 10ïåðèîäîâ ðåøåòêè

ïîâåðõíîñòè, ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî � � 0:5 ïñ. Ïîäîá�íàÿ ñòðóêòóðà �ðîíòà óäàðíîé âîëíû íàáëþäàëàñüâ ñòðóêòóðå ñ �ÖÊ-ðåøåòêîé è ïîòåíöèàëîì âçàèìî�äåéñòâèÿ Ëåííàðäà �Äæîíñà [2℄.Ñ ðîñòîì èíòåíñèâíîñòè óäàðíîé âîëíû (ïðèáîëüøèõ ñêîðîñòÿõ óäàðíèêà) îñöèëëÿöèè â ñòðóê�òóðå �ðîíòà âîëíû ñæàòèÿ ïðîïàäàþò. Íà÷èíàåòïðîÿâëÿòüñÿ ý��åêò ðàçìûòèÿ çàäíåãî �ðîíòà èì�ïóëüñà ñæàòèÿ, ò. å. âîëíû ðàçãðóçêè, îáðàçîâàâøåé�ñÿ â ðåçóëüòàòå îòðàæåíèÿ îäíîé èç óäàðíûõ âîëí(ëåâîé) îò ñâîáîäíîé òûëüíîé ïîâåðõíîñòè óäàðíè�êà (ðèñ. 4).Ïðè ïîâûøåíèè èíòåíñèâíîñòè óäàðíîé âîëíûäî çíà÷åíèé ìàêñèìàëüíîãî ñðåäíåãî íàïðÿæåíèÿ�xx � 48 �Ïà ïðîèñõîäèò ðàñùåïëåíèå âîëíûñæàòèÿ (ðèñ. 5). Äëÿ ðàññìîòðåííûõ â ðàáîòåÌÄ-ìîäåëåé íå áûëî îáíàðóæåíî çàâèñèìîñòèóêàçàííîãî ïîðîãîâîãî çíà÷åíèÿ �xx îò ðàçìåðàñèñòåìû. Îáðàçóþùàÿñÿ ïëîòíîóïàêîâàííàÿ ñòðóê�òóðà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñìåñü äâóõ ñòðóêòóð ñ�ÖÊ- è �ÏÓ-ðåøåòêàìè, ÷òî ñëåäóåò èç àíàëèçàðàäèàëüíîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ àòîìîâ âîáëàñòè îáðàçóþùåéñÿ �àçû. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî ðàçëè÷èå ïî ýíåðãèè ìåæäó ïëîòíîóïàêî�âàííûìè �ÖÊ- è �ÏÓ-�àçàìè íå ìîæåò áûòüõîðîøî îïèñàíî â ðàìêàõ �îðìàëèçìà ïîòåíöèàëàïîãðóæåííîãî àòîìà [4℄, ïîýòîìó îòíîñèòåëüíîå êî�ëè÷åñòâî �ÖÊ- è �ÏÓ-�àç ìîæåò íå èìåòü ñìûñëàïî îòíîøåíèþ ê ýêñïåðèìåíòó. Ýêñïåðèìåíòàëüíîåçíà÷åíèå äàâëåíèÿ, ïðè êîòîðîì íà÷èíàåòñÿ ïåðåõîäâ ïëîòíîóïàêîâàííóþ �àçó, â æåëåçå ðàâíî 13 �Ïà.Ìîæíî óêàçàòü äâå âîçìîæíûõ ïðè÷èíû ðàçëè�÷èÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî çíà÷åíèÿ êðèòè÷åñêîãîäàâëåíèÿ 13 �Ïà è âåëè÷èíû êðèòè÷åñêîãî íàïðÿ�æåíèÿ â ÌÄ-ìîäåëè 48 �Ïà. Êàê áûëî îòìå÷åíîâ ðàáîòå [4℄, ïðè÷èíîé òàêîãî ðàñõîæäåíèÿ ìîæåòáûòü, âîîáùå ãîâîðÿ, ïëîõîå îïèñàíèå èñïîëüçóå�ìûì ïîòåíöèàëîì ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿêðèâîé õîëîäíîãî ñæàòèÿ ÎÖÊ-ðåøåòêè. Îäíàêîýòî íå èìååò ìåñòà äëÿ èñïîëüçóåìîãî â äàííîéðàáîòå ïîòåíöèàëà [27℄, ïðè ðàçðàáîòêå êîòîðîãîó÷èòûâàëèñü ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ab initio íóëå�âîé èçîòåðìû è ýíåðãèÿ ÎÖÊ��ÖÊ-ïåðåõîäà. Âäàííîì ñëó÷àå âåðîÿòíîé ïðè÷èíîé ìîæåò áûòüâîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ïåðåñæàòîãî ìåòà�ñòàáèëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ÎÖÊ-ðåøåòêè â óäàðíîñæàòîì âåùåñòâå [22℄. Îòíîñèòåëüíî ìàëåíüêèéðàçìåð ÌÄ-ñèñòåìû ìîæåò ïðèâîäèòü ê òîìó, ÷òîíóêëåàöèîííûé ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ íîâîé ïëîò�íîóïàêîâàííîé �àçû ìîæåò íå óñïåâàòü íà÷àòüñÿçà âðåìÿ ïðîõîæäåíèÿ âîëíû ñæàòèÿ ïî ìèøåíè.Ëèøü ïðè áîëüøèõ èíòåíñèâíîñòÿõ óäàðíîé âîëíû1068
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�èñ. 8. Ñâåðõó ïîêàçàíà âñÿ ðàñ÷åòíàÿ ÌÄ-ÿ÷åéêà â ìîìåíò ïðîõîæäåíèÿ âîëíû ðàçðåæåíèÿ. Àòîìû ðàñêðàøåíûñîîòâåòñòâåííî êîîðäèíàöèîííîìó ÷èñëó (rK = 3:1 �A): ñâåòëûå � ÎÖÊ-ñòðóêòóðà (K = 14), òåìíûå � ïëîòíî-óïàêîâàííàÿ ñòðóêòóðà (K = 12). Ñðåäíåå è íèæíåå èçîáðàæåíèÿ ïîêàçûâàþò îáëàñòü ñòðóêòóðíîãî ïðåâðàùåíèÿáîëåå ïîäðîáíî. Íà íèæíåì èçîáðàæåíèè ïîêàçàíû òîëüêî àòîìû ñ íàðóøåííîé ñèììåòðèåé ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿC > 0:04. Ñêîðîñòü óäàðíèêà uimp = 1130 ì/ñ, ðàçìåð ñèñòåìû 400� 30� 30 ïåðèîäîâ ðåøåòêèè ñîîòâåòñòâóþùèõ âûñîêèõ ñòåïåíÿõ ìåòàñòàáèëü�íîñòè ïåðåñæàòîé ÎÖÊ-�àçû ñêîðîñòü îáðàçîâàíèÿïëîòíîóïàêîâàííîé �àçû ñòàíîâèòñÿ íàñòîëüêîáîëüøîé, ÷òî ïåðåõîä óñïåâàåò ðàçâèòüñÿ çà âðåìÿðàñ÷åòà. 3.2. Âîëíà ðàçãðóçêèÏðè âûõîäå âîëíû ñæàòèÿ íà ñâîáîäíóþ ïîâåðõ�íîñòü �îðìèðóåòñÿ âîëíà ðàçðåæåíèÿ, ðàñïðîñòðà�íÿþùàÿñÿ â ïðîòèâîïîëîæíîì íàïðàâëåíèè. Ïîñëåïðîõîæäåíèÿ ïîëîâèíû äëèíû èñõîäíîãî èìïóëüñàâîçíèêàþò ðàñòÿãèâàþùèå íàïðÿæåíèÿ. Ïðè íåáîëü�1069
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�èñ. 9. Ïðî�èëü íàïðÿæåíèÿ �xx â âîëíå ðàçðåæå-íèÿ. Ïîêàçàíà ñòðóêòóðà ÷àñòè ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè,ñîîòâåòñòâóþùàÿ ñòðåëêå íà ïðî�èëå íàïðÿæåíèÿ.Ïðè ýòîì äëÿ âèçóàëèçàöèè ïîÿâëåíèÿ ïîëîñòè íàðèñóíêå ïîêàçàí ñðåç ñòðóêòóðû â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêåâ ïëîñêîñòè x�y òîëùèíîé 10 �A. �àñêðàñêà ïî êîîð-äèíàöèîííîìó ÷èñëó (ñì. ðèñ. 8). Ñêîðîñòü óäàðíè-êà uimp = 1700 ì/ñ, ðàçìåð ñèñòåìû 400 � 30 � 30ïåðèîäîâ ðåøåòêèøèõ ñêîðîñòÿõ óäàðíèêà â íà÷àëå èìïóëüñ ðàñòÿ�æåíèÿ èìååò ïðÿìîóãîëüíóþ �îðìó (ðèñ. 6). Ïðèýòîì âîëíà ðàçðåæåíèÿ ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ êàê óïðó�ãàÿ âîëíà, íå ïðîèñõîäèò íèêàêèõ ñòðóêòóðíûõ ïðå�âðàùåíèé. Ïîñêîëüêó ñêîðîñòü óïðóãîé âîëíû ïàäà�åò ñ óìåíüøåíèåì ïëîòíîñòè, âîëíû ñ ìåíüøèì ðàñ�òÿæåíèåì ðàñïðîñòðàíÿþòñÿ áûñòðåå âîëí ñ áîëü�øèì ðàñòÿæåíèåì è ïðîèñõîäèò ðàçìûòèå èìïóëü�ñà. Ñòðóêòóðà �ðîíòà âîëíû èçìåíÿåòñÿ ïðè íàïðÿ�æåíèÿõ áîëüøèõ �xx = �12 �Ïà (ðèñ. 7). Ïðè ýòîìïðîèñõîäèò ðàñùåïëåíèå âîëíû ðàçðåæåíèÿ. Ôðîíòïåðâîé âîëíû ñîîòâåòñòâóåò óïðóãîé ÷àñòè. Ôðîíòâòîðîé âîëíû ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðåçêèé ñêà÷îê äàâ�ëåíèÿ è ïëîòíîñòè íà ðàññòîÿíèè ïîðÿäêà íåñêîëü�êèõ ïåðèîäîâ ðåøåòêè, êîòîðûé äâèæåòñÿ ñî ñêî�ðîñòüþ ìåíüøåé ñêîðîñòè çâóêà. Âî �ðîíòå âòîðîéâîëíû ïðîèñõîäèò áûñòðûé ñòðóêòóðíûé ïåðåõîä èçäå�îðìèðîâàííîé ÎÖÊ- â �ÖÊ-ñòðóêòóðó (ðèñ. 8),

êîòîðàÿ âîçíèêàåò â ðåçóëüòàòå ðàñòÿæåíèÿ âäîëüíàïðàâëåíèÿ [100℄ èñõîäíîé ÎÖÊ-ðåøåòêè è îáðàçó�åòñÿ èç èñõîäíîé ñòðóêòóðû â ðåçóëüòàòå ïîñëîéíî�ãî ïðåâðàùåíèÿ ìàðòåíñèòíîãî òèïà [10℄. Àíàëîãè÷�íûé ïåðåõîä ÎÖÊ- â �ÖÊ-�àçó ïðè îäíîîñíîì ðàñ�òÿæåíèè â æåëåçå áûë ïðîàíàëèçèðîâàí â ðàñ÷åòàõab initio [24℄.Îáðàçóþùàÿñÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðà íå ÿâëÿåòñÿóñòîé÷èâîé è â íåé îáðàçóþòñÿ ïëîñêîñòè ñäâèãà(ðèñ. 8). Ñòðóêòóðíîå ïðåâðàùåíèå ÎÖÊ â �ÖÊïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò ïàðàìåòðîâ ìîäåëè:äëèíû èìïóëüñà è ïîïåðå÷íûõ ðàçìåðîâ ñèñòåìû.Îáðàçîâàíèå ïëîñêîñòåé ñäâèãà, òðåáóþùåå ïî�ñëîéíîãî ñìåùåíèÿ àòîìîâ, íàïðîòèâ, çàâèñèò îòïîïåðå÷íîãî ðàçìåðà (ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå Ï�Ó)è âðåìåíè äåéñòâèÿ ðàñòÿãèâàþùåãî èìïóëüñà.Âîçíèêàþùèå íåîäíîðîäíîñòè (â îñîáåííîñòè,ïåðåñå÷åíèÿ ïëîñêîñòåé ñäâèãà) ìîãóò ñëóæèòüöåíòðàìè ãåòåðîãåííîãî îáðàçîâàíèÿ íåñïëîøíî�ñòåé è çàðîäûøåé ìèêðîòðåùèí [10℄. Â äàííîéìîäåëè, îäíàêî, îòêîë ïðîèñõîäèò ïðè íàïðÿæåíèè�xx = �22 �Ïà â ðåçóëüòàòå ãîìîãåííîãî îáðàçî�âàíèÿ ìèêðîïîð (ðèñ. 9). Ïðè ìåíüøèõ çíà÷åíèÿõðàñòÿãèâàþùèõ íàïðÿæåíèé â âîëíå ðàçãðóçêèíå íàáëþäàëîñü íåîáðàòèìûõ ñòðóêòóðíûõ ïðå�âðàùåíèé. Ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ ðàñòÿãèâàþùåãîèìïóëüñà �ÖÊ-ðåøåòêà òðàíñ�îðìèðîâàëàñü îáðàò�íî â ÎÖÊ-ñòðóêòóðó, ïðàêòè÷åñêè íå ñîäåðæàùóþäå�åêòîâ.4. ÌÎÄÅËÜ Ñ ÎÄÍÎÌÅ�ÍÛÌÈÏÅ�ÈÎÄÈ×ÅÑÊÈÌÈ ��ÀÍÈ×ÍÛÌÈÓÑËÎÂÈßÌÈÄëÿ èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ ñâîáîäíîé áîêîâîéïîâåðõíîñòè áûëà ïîñòðîåíà ìîäåëü, â êîòîðîéâäîëü ïîïåðå÷íîãî íàïðàâëåíèÿ y íå èñïîëüçóþò�ñÿ ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, áëàãîäàðÿ ÷å�ìó âîçìîæíà ðåëàêñàöèÿ ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòåéìèøåíè â ýòîì íàïðàâëåíèè (âäîëü íàïðàâëåíèÿ zèñïîëüçîâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ).Íà ðèñ. 10 ïîêàçàí ïðèìåð ðàñ÷åòà äëÿ ñèñòåìû èç2.7 ìëí. àòîìîâ â îñíîâíîé ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå.Íà ðèñóíêå ïîêàçàí ìîìåíò, êîãäà âîëíà ñæàòèÿîòðàçèëàñü îò ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè è îáðàòíî ðàñ�ïðîñòðàíÿåòñÿ âîëíà ðàçðåæåíèÿ. Â áîëüøåé ÷àñòèìèøåíè âîëíà ñæàòèÿ ïðàêòè÷åñêè íè÷åì íå îòëè�÷àåòñÿ îò ñëó÷àÿ, êîãäà èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü ñ äâó�ìåðíûìè ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìèïðè òîé æå ñêîðîñòè óäàðíèêà. �àçëè÷èå âîçíèêà�åò íà ïåðè�åðèè, ãäå âîçìîæíà ïîïåðå÷íàÿ ðåëàê�ñàöèÿ. �àçíèöà íàïðÿæåíèé âäîëü íàïðàâëåíèÿ óäà�ðà è íîðìàëüíîé ñîñòàâëÿþùåé ê ïîâåðõíîñòè îêà�1070
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�èñ. 10. Ñòðóêòóðíûå ïðåâðàùåíèÿ â ìîäåëè óäàðíèê�ìèøåíü ñî ñâîáîäíûìè áîêîâûìè ãðàíèöàìè â íàïðàâëåíèèy (ïîêàçàíà âåðõíÿÿ ïðàâàÿ ÷åòâåðòü ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè, ñèììåòðè÷íàÿ íèæíåé ÷àñòè): à � ñòðóêòóðà âîëíû ðàçðå-æåíèÿ â ìîìåíò íà÷àëà îáðàçîâàíèÿ íåñïëîøíîñòåé (ðàñêðàñêà àòîìîâ, êàê íà ðèñ. 8, øòðèõîâîé ëèíèåé ïîêàçàíàïëîñêîñòü ñèììåòðèè ìîäåëè); á � óâåëè÷åíà îáëàñòü ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè, áëèçêàÿ ê ñâîáîäíîé áîêîâîé ïîâåðõíîñòèìèøåíè (ïîêàçàíû òîëüêî àòîìû ñ íàðóøåííîé ñèììåòðèåé ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ C > 0:04); â � ðàçâèòèå îòêîëà÷åðåç 5 ïñ ïîñëå ìîìåíòà, ñîîòâåòñòâóþùåãî à è á. Ñêîðîñòü óäàðíèêà uimp = 1400 ì/ñ, ïîëíûé ðàçìåð ñèñòåìû900� 300� 5 ïåðèîäîâ ðåøåòêè (2:7 ìëí. àòîìîâ)çûâàåòñÿ î÷åíü âûñîêîé, ÷òî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåí�íîé äå�îðìàöèè. Íà ðèñ. 10á îíà ïîêàçàíà òåìíûìèïÿòíàìè. Ïðè âîçíèêíîâåíèè îòðèöàòåëüíûõ íàïðÿ�æåíèé ïðîèñõîäèò ðàñùåïëåíèå âîëíû ðàçðåæåíèÿâ ðåçóëüòàòå ñòðóêòóðíîãî ïðåâðàùåíèÿ ðàñòÿíóòîéÎÖÊ-ðåøåòêè â �ÖÊ. Ýòî ïðåâðàùåíèå ïðîèñõîäèòâ áîëüøåé ÷àñòè ìèøåíè, çà èñêëþ÷åíèåì ïåðè�å�ðèè, ãäå â ðåçóëüòàòå ïðîõîæäåíèÿ âîëíû ñæàòèÿèñõîäíàÿ ñòðóêòóðà ïîòåðÿëà îäíîðîäíîñòü. Ïîòåðÿîäíîðîäíîñòè íà ïåðè�åðèè êðèòè÷åñêè ñêàçûâàåò�ñÿ íà óñòîé÷èâîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû. Âýòîé îáëàñòè ïðè âîçíèêíîâåíèè ðàñòÿãèâàþùèõ íà�ïðÿæåíèé ïðîèñõîäèò çàðîæäåíèå ïîëîñòåé íà íåîä�íîðîäíîñòÿõ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Â öåíòðàëü�íîé ÷àñòè îáðàçîâàíèå ïîëîñòåé ïðîèñõîäèò ïîçæå,ïîñêîëüêó îíà ÿâëÿåòñÿ áîëåå îäíîðîäíîé. Îäíîðîä�íîñòü íàðóøàþò âîçíèêàþùèå â âîëíå ðàçãðóçêè âîáðàçóþùåéñÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðå ïëîñêîñòè ñäâèãà. Îá�ðàçîâàíèå îáëàñòåé ñäâèãà ïðîèñõîäèò ñ ãðàíèöûðàçäåëà äâóõ �àç (äå�îðìèðîâàííîé ÎÖÊ è �ÖÊ),ñ ïðîäâèæåíèåì ãðàíèöû ïðîèñõîäèò èõ ðîñò, ïðè�÷åì ïëîñêîñòè ñäâèãà â íà÷àëüíûé ìîìåíò îáðàçóþò�ñÿ áëèæå ê ïåðè�åðèè è òîëüêî ïîçæå â öåíòðàëü�íîé ÷àñòè ìèøåíè. Ýòè íåîäíîðîäíîñòè ÿâëÿþòñÿöåíòðàìè îáðàçîâàíèÿ ïîëîñòåé (ðèñ. 10â). Äàëååïðîèñõîäèò ðîñò ïîëîñòåé è ñëèÿíèå â åäèíóþ îò�êîëüíóþ òðåùèíó.

5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÌîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü ðàñïðîñòðà�íåíèÿ óäàðíîé âîëíû â ìèøåíÿõ ñóáìèêðîííîéòîëùèíû èç ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî æåëåçà îïèñû�âàåò ñòðóêòóðíûå ïðåâðàùåíèÿ â âîëíå ñæàòèÿ(���-ïåðåõîä) è â îòðàæåííîé âîëíå ðàçðåæåíèÿ(ÎÖÊ��ÖÊ-ïåðåõîä).�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñâèäåòåëüñòâóþò î ñóùå�ñòâåííîé ðîëè ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé ïðè ïå�ðåõîäå â ïëîòíîóïàêîâàííóþ �àçó â âîëíå ñæà�òèÿ. Â ÷àñòíîñòè, ðàçëè÷èå ïîðîãîâûõ íàïðÿæåíèé���-ïåðåõîäà â ýêñïåðèìåíòå è â ÌÄ-ìîäåëè îáúÿñ�íÿåòñÿ êèíåòèêîé ðàñïàäà ïåðåñæàòîé ìåòàñòàáèëü�íîé ÎÖÊ-�àçû.Ïîêàçàíî, ÷òî â âîëíå ðàçðåæåíèÿ áîëüøîé èí�òåíñèâíîñòè (�xx < �12 �Ïà) ïðîèñõîäÿò ïåðåõîäðàñòÿíóòîé ÎÖÊ-ðåøåòêè â �ÖÊ-ñòðóêòóðó è ñîîò�âåòñòâóþùåå ðàñùåïëåíèå âîëíû ðàçãðóçêè. Îáðàçî�âàíèå íåñïëîøíîñòåé, ïðèâîäÿùèõ ê îòêîëó, íà÷èíà�åòñÿ êàê ãåòåðîãåííûé ïðîöåññ íà ïëîñêîñòÿõ ñäâè�ãà, ïîÿâëÿþùèõñÿ â îáëàñòè �ÖÊ-ñòðóêòóðû. Ïðèíàïðÿæåíèÿõ â âîëíå ðàçðåæåíèÿ �xx < �22 �Ïàîáðàçîâàíèå ïîð ìîæåò ïðîõîäèòü ïî ìåõàíèçìó ãî�ìîãåííîé íóêëåàöèè (â ýêñïåðèìåíòå ïî îòêîëó âìîíîêðèñòàëëàõ æåëåçà äîñòèãíóòû îòðèöàòåëüíûåäàâëåíèÿ ìåíüøå èëè ïîðÿäêà �10 �Ïà [23℄).1071
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