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ÔÎÍÎÍÍÎ-ÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÎÍÍÛÅ ÎÁÎÁÙÅÍÍÛÅÔÓÍÊÖÈÎÍÀËÛ �ÈÍÇÁÓ��À�ËÀÍÄÀÓ ÄËß ÎÏÈÑÀÍÈßÌÀ�ÒÅÍÑÈÒÍÛÕ ÏÅ�ÅÕÎÄÎÂ ÌÅÆÄÓ �ÖÊ- ÈÎÖÊ-ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÀÌÈ Â ÌÅÒÀËËÀÕÂ. �. Âàêñ *, Ê. Þ. Õðîìîâ�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 1 îêòÿáðÿ 2010 ã.�àçâèâàåòñÿ ìåòîä òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ìàðòåíñèòíûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó �ÖÊ- è ÎÖÊ-�àçàìè ìåòàë-ëîâ íà îñíîâå îáîáùåííûõ �óíêöèîíàëîâ �èíçáóðãà �Ëàíäàó (ÎÔ�Ë), â êîòîðûõ ïàðàìåòðàìè ïðåâðà-ùåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ¾�îíîííûé¿ ïàðàìåòð, îïèñûâàþùèé îòíîñèòåëüíûå ñêîëüæåíèÿ ïëîòíîóïàêîâàííûõàòîìíûõ ïëîñêîñòåé, à òàêæå äå�îðìàöèè �ÖÊ-ðåøåòêè â îáëàñòè ìàðòåíñèòíîãî âêëþ÷åíèÿ. Ïðåäëî-æåíû îáùèå âûðàæåíèÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ äå�îðìàöèîííûõ âêëàäîâ â ÎÔ�Ë. Âûïîëíåíû ÷èñëåííûå îöåíêèëîêàëüíûõ äå�îðìàöèé è ëîêàëüíûõ ìîäóëåé óïðóãîñòè â îáëàñòè ìàðòåíñèòíûõ âêëþ÷åíèé. Îáñóæäàþò-ñÿ âîçìîæíîñòè ïîñòðîåíèÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ âûðàæåíèé äëÿ ÎÔ�Ë ñ èñïîëüçîâàíèåì èíòåðïîëÿöèéèìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î ñòðóêòóðå, �îíîíàõ è ìîäóëÿõ óïðóãîñòè â �ÖÊ- è ÎÖÊ-�àçàõ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�àçðàáîòêà àäåêâàòíîãî òåîðåòè÷åñêîãî îïèñà�íèÿ ìàðòåíñèòíûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé â ìåòàë�ëàõ è ñïëàâàõ èìååò êàê �óíäàìåíòàëüíûé, òàê èáîëüøîé ïðèêëàäíîé èíòåðåñ, â ÷àñòíîñòè, â ñâÿçèñ ïðîáëåìîé îïòèìèçàöèè ìåòàëëóðãè÷åñêèõ ïðîöåñ�ñîâ. Èìåþùèåñÿ òåîðåòè÷åñêèå îáñóæäåíèÿ ìåõàíèç�ìîâ è ïóòåé ìàðòåíñèòíûõ ïðåâðàùåíèé [1�10℄ íî�ñÿò îáû÷íî �åíîìåíîãîëè÷åñêèé èëè êà÷åñòâåííûéõàðàêòåð, ìèêðîñêîïè÷åñêèå æå ïîäõîäû çäåñü ïîêàíå ðàçâèòû. Êàê îòìå÷åíî â ðàáîòå [11℄, äëÿ ðàçâè�òèÿ ïîñëåäîâàòåëüíîé êîëè÷åñòâåííîé òåîðèè äàí�íûõ ïðåâðàùåíèé ìîæíî èñïîëüçîâàòü ìåòîä îáîá�ùåííîãî �óíêöèîíàëà �èíçáóðãà �Ëàíäàó (ÎÔ�Ë).Â ýòîì ìåòîäå ýâîëþöèÿ ñòðóêòóðû êðèñòàëëà ïðèìàðòåíñèòíîì ïðåâðàùåíèè îïèñûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþíåñêîëüêèõ ñëàáîíåîäíîðîäíûõ ïàðàìåòðîâ ïðåâðà�ùåíèÿ �p, â êà÷åñòâå êîòîðûõ åñòåñòâåííî âûáèðàòüäå�îðìàöèè êðèñòàëëà uij è ïàðàìåòð s, êîòîðûéîïèñûâàåò îòíîñèòåëüíûå ñìåùåíèÿ ïëîòíîóïàêî�âàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé [11℄. Ïðè îïèñàíèè ìàð�òåíñèòíûõ ïðåâðàùåíèé ýòîò ïàðàìåòð èíîãäà íàçû�âàþò ïàðàìåòðîì ¾òàñîâàíèÿ¿ (shuffling) àòîìíûõïëîñêîñòåé [3; 8; 9℄. Îäíàêî â îáùåé òåîðèè òâåðäûõ*E-mail: vaks�mbslab.kiae.ru

òåë îòíîñèòåëüíûå ñìåùåíèÿ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé (âñëó÷àå, êîãäà îíè ìàëû) ïðèíÿòî îïèñûâàòü íà ÿçû�êå îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ, è ýòîò ÿçûê óäîáåí òàêæåïðè ðàñ÷åòàõ �óíêöèîíàëà �èíçáóðãà �Ëàíäàó, ñî�îòâåòñòâóþùèõ òàêèì ñìåùåíèÿì [11℄. Ïîýòîìó íè�æå, êàê è â ðàáîòå [11℄, ìû íàçûâàåì s �îíîííûìïàðàìåòðîì ïðåâðàùåíèÿ. Â õîäå ïðåâðàùåíèÿ ïà�ðàìåòðû �p = �p(R; t) ìåíÿþòñÿ ñ êîîðäèíàòîé R èâðåìåíåì t, íî äëÿ ðåàëüíûõ ìàðòåíñèòíûõ ïðåâðà�ùåíèé ýòè èçìåíåíèÿ, ïî-âèäèìîìó, ÿâëÿþòñÿ ìåä�ëåííûìè ñðàâíèòåëüíî, ñîîòâåòñòâåííî, ñ ìåæàòîì�íûìè ðàññòîÿíèÿìè è ñ ïåðèîäàìè �îíîííûõ êî�ëåáàíèé. Ïîýòîìó ý��åêòû ïðîñòðàíñòâåííîé íåîä�íîðîäíîñòè ìîæíî îïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ ðàçëîæå�íèé ÎÔ�Ë ïî ñòåïåíÿì ãðàäèåíòîâ �p, à äëÿ îïè�ñàíèÿ âðåìåíí�îé ýâîëþöèè èñïîëüçîâàòü óðàâíåíèÿðåëàêñàöèè, ò. å. óðàâíåíèÿ �èíçáóðãà �Ëàíäàó, çà�âèñÿùèå îò âðåìåíè [12; 13℄.Îñíîâíîå âíèìàíèå â ðàáîòå [11℄ óäåëÿëîñü ¾�î�íîííûì¿ ïóòÿì ïðåâðàùåíèé, ñâÿçàííûì ñî ñêîëü�æåíèåì ïëîòíîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé. Âíàñòîÿùåé ðàáîòå îáñóæäàþòñÿ â îñíîâíîì äå�îð�ìàöèîííûå âêëàäû â ÎÔ�Ë, ñâÿçàííûå ñ îáðàçî�âàíèåì è ðîñòîì ÎÖÊ-ìàðòåíñèòà â �ÖÊ-ìàòðèöå.Ïðåæäå âñåãî, ìû îáîáùàåì ðåçóëüòàòû ðàáîòû [11℄,â êîòîðîé ðàññìàòðèâàëèñü �îíîííî-äå�îðìàöèîí-924



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 Ôîíîííî-äå�îðìàöèîííûå îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû : : :íûå ïóòè ïåðåõîäà â ìàðòåíñèò ñ îðèåíòàöèîííû�ìè ñîîòíîøåíèÿìè Íèøèÿìû [2℄ (äëÿ êðàòêîñòè íà�çûâàåìûå íèæå ïåðåõîäàìè â ìàðòåíñèò Íèøèÿìûèëè â N-ìàðòåíñèò), íà ñëó÷àé ïåðåõîäîâ ñ îðèåí�òàöèîííûìè ñîîòíîøåíèÿìè Êóðäþìîâà �Çàêñà [2℄,êîòîðûå ìû áóäåì íàçûâàòü ïåðåõîäàìè â ìàðòåí�ñèò Êóðäþìîâà �Çàêñà èëè â KS-ìàðòåíñèò. Äàëååìû îáñóäèì çíà÷åíèÿ äå�îðìàöèé ðåøåòêè â ìàð�òåíñèòíîì âêëþ÷åíèè îòíîñèòåëüíî �ÖÊ-ìàòðèöû(àóñòåíèòà). Èñïîëüçóÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûåî �ÖÊ�ÎÖÊ-ïåðåõîäå â æåëåçå, ìû ïîêàæåì, ÷òîêàê äëÿ N-ìàðòåíñèòà, òàê è äëÿ KS-ìàðòåíñèòàýòè äå�îðìàöèè, îáû÷íî, ïî-âèäèìîìó, ìàëû. Ýòîïîçâîëèò íàì âûâåñòè îáùèå âûðàæåíèÿ äëÿ ðàñ�÷åòîâ ëîêàëüíûõ íàïðÿæåíèé è ëîêàëüíûõ ìîäóëåéóïðóãîñòè, êîòîðûå ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ ïðè ðàñ�÷åòàõ ab initio ÎÔ�Ë, îïèñûâàþùèõ ðàññìàòðèâàå�ìûå ìàðòåíñèòíûå ïåðåõîäû. Ìû îöåíèì òàêæå ìàñ�øòàá ëîêàëüíûõ èçìåíåíèé ìîäóëåé óïðóãîñòè äëÿìàðòåíñèòà â ìàòðèöå àóñòåíèòà îòíîñèòåëüíî ìîäó�ëåé óïðóãîñòè àóñòåíèòà è ïîêàæåì, ÷òî äëÿ çíà÷è�òåëüíîãî áîëüøèíñòâà ìîäóëåé óïðóãîñòè â æåëåçåýòè èçìåíåíèÿ íåâåëèêè. Ýòî ìîæíî èñïîëüçîâàòüäëÿ ïîñòðîåíèÿ ðàçóìíûõ èíòåðïîëÿöèé äå�îðìà�öèîííîé ÷àñòè ðàññìàòðèâàåìûõ ÎÔ�Ë, àíàëîãè÷�íûõ âûïîëíåííûì â ðàáîòå [11℄ äëÿ �îíîííîé ÷àñòèòàêèõ �óíêöèîíàëîâ. Îñíîâíûå âûâîäû ïðèâîäÿòñÿâ Çàêëþ÷åíèè.2. ÔÎÍÎÍÍÎ-ÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÎÍÍÛÅ ÏÓÒÈÏÅ�ÅÕÎÄÀ ÈÇ �ÖÊ-ÔÀÇÛ ÂN-ÌÀ�ÒÅÍÑÈÒ È Â KS-ÌÀ�ÒÅÍÑÈÒÁóäåì íàçûâàòü �ÖÊ-ñòðóêòóðó �àçîé ,ÎÖÊ-ñòðóêòóðó � �àçîé � (êàê ýòî ïðèíÿòî äëÿ�ÖÊ- è ÎÖÊ-�àç æåëåçà), à ñòðóêòóðó, îáðàçóþ�ùóþñÿ ïðè ïåðåõîäå èç �àçû  â N-ìàðòåíñèò èëèâ KS-ìàðòåíñèò, êàê �àçó �N èëè �KS . Ôîíîí-íî-äå�îðìàöèîííûé ïóòü ïðåâðàùåíèÿ  ! �Nïîäðîáíî îïèñàí â ñòàòüå [11℄. Íèæå ìû ïðèâîäèìíåîáõîäèìûå ñîîòíîøåíèÿ èç ðàáîòû [11℄, à òàêæåîáîáùàåì èõ íà ñëó÷àé ïóòè ïðåâðàùåíèÿ  ! �KS .Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ�îíîííî-äå�îðìàöèîííûõïóòåé ïðåâðàùåíèÿ ïîëíîå ñìåùåíèå àòîìîâ â ïëîò�íîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè m êðèñòàëëà, êîòîðûéñîîòâåòñòâóåò ýòîìó ïóòè ïðåâðàùåíèÿ è èìååò làòîìîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, áóäåì îáîçíà÷àòüêàê pm. Ïðè ýòîì íîìåð ïëîñêîñòè (èëè ïîäðå�øåòêè) m ïðèíèìàåò çíà÷åíèÿ îò åäèíèöû äî l,à ÷èñëî íåýêâèâàëåíòíûõ ïëîñêîñòåé l äëÿ ÔÏ ! �, êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [11℄, ðàâíî øåñòè.Àìïëèòóäó îòíîñèòåëüíûõ ñìåùåíèé ïëîòíîóïàêî�

âàííûõ ïëîñêîñòåé âäîëü ïóòè ïðåâðàùåíèÿ (äëÿêðàòêîñòè íàçûâàåìûõ �îíîííûìè ñìåùåíèÿìè)áóäåì îáîçíà÷àòü êàê s, òàê ÷òî ñìåùåíèå êàæäîãîàòîìà â ïëîñêîñòè m ðàâíî spm, à çíà÷åíèå s â õîäåïðåâðàùåíèÿ ìåíÿåòñÿ îò íóëÿ äî åäèíèöû. Ýòèñìåùåíèÿ ìîæíî îïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ îïåðàòîðà�îíîííûõ ñìåùåíèé T̂ (s) � T̂s, îïðåäåëÿÿ äåéñòâèåT̂s íà âåêòîð Rm m-é ïîäðåøåòêè (ïëîòíîóïàêî�âàííîé ïëîñêîñòè) ðàññìàòðèâàåìûõ êðèñòàëëîâñîîòíîøåíèåì T̂sRm = Rm + spm: (1)ßâíûé âèä âåêòîðîâ pm ïðèâîäèòñÿ íèæå.Äå�îðìàöèè îäíîðîäíûõ ðàñòÿæåíèé (èëè ñæà�òèé, ÷òî íèæå îáû÷íî íå îãîâàðèâàåòñÿ) u� âäîëüòðåõ äåêàðòîâûõ îñåé � óäîáíî îïðåäåëÿòü ñîîòíî�øåíèÿìè (1) èç ðàáîòû [11℄:x�(u�) = x�(0) exp (u�); (2)êîòîðûå ìîæíî èñïîëüçîâàòü êàê ïðè ìàëûõ, òàêè ïðè íåìàëûõ äå�îðìàöèÿõ u� . Ïðè ýòîì îáúåì�íàÿ äå�îðìàöèÿ u (èçìåíåíèå êîòîðîé du ñâÿçàíîñ èçìåíåíèåì îáúåìà êðèñòàëëà 
 ñîîòíîøåíèåìdu = d
=
) âûðàæàåòñÿ ÷åðåç âåëè÷èíû u� òàê æå,êàê è â ñëó÷àå ìàëûõ äå�îðìàöèé:u = u1 + u2 + u3: (3)�åçóëüòàò äåéñòâèÿ íà âåêòîðû ðåøåòêè R == (x; y; z) ðàñòÿæåíèé u� , ïî àíàëîãèè ñ ñîîòíîøå�íèåì (1), óäîáíî çàïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ îïåðàòî�ðîâ ðàñòÿæåíèé T̂ (u�) � T̂� , îïðåäåëÿåìûõ ðàâåí�ñòâîì (2), íàïðèìåð:T̂2R = (x; eu2y; z): (4)Òîãäà ïîëíîå çíà÷åíèå âåêòîðà ðåøåòêè R0m == R0m(s; u�) íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ìîæíî âûðàçèòü÷åðåç åãî èñõîäíîå çíà÷åíèå Rm òàêèì îáðàçîì:R0m = T̂123T̂sRm = T̂123Rm + s~pm; (5)ãäå äëÿ êðàòêîñòè îáîçíà÷åíî T̂123 = T̂123fu�g == T̂1T̂2T̂3, è ~pm = T̂123pm.Êàê îáñóæäàëîñü â ðàáîòå [11℄, ñòðóêòóðû êðè�ñòàëëîâ, âîçíèêàþùèõ íà ðàññìàòðèâàåìûõ ïóòÿõïðåâðàùåíèé, óäîáíî îïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ îáîçíà�÷åíèé, èñïîëüçîâàííûõ â ðàáîòå [14℄ äëÿ êðèñòàë�ëè÷åñêîé �ÏÓ-ðåøåòêè. �åêñàãîíàëüíóþ îñü z ýòîé�ÏÓ-ðåøåòêè âûáèðàåì ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîòíî�óïàêîâàííûì ïëîñêîñòÿì, è ïåðèîä âäîëü îñè z îáî�çíà÷àåì êàê . Êîìïîíåíòû âåêòîðîâ ðåøåòêè Râäîëü îñè z â ðàññìàòðèâàåìûõ ñòðóêòóðàõ îáîçíà�÷àåì ñèìâîëîìH, à ¾ïîïåðå÷íûå¿ êîìïîíåíòû â áà�çîâîé ïëîñêîñòè xy � ñèìâîëîì r: R = r +H. Ýòè925
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e′�èñ. 1. a) Ïîëîæåíèÿ àòîìîâ r â ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ �ÖÊ-ñòðóêòóðû è ñòðóêòóðû � íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ! �. Ñâåòëûå êðóæêè, òåìíûå è ñâåòëûå êâàäðàòû óêàçûâàþò ñîîòâåòñòâåííî ïîïåðå÷íûå êîîðäèíàòû rA, rB èrC â �ÖÊ-ðåøåòêå, îïðåäåëåííûå ðàâåíñòâàìè (9). Ñâåòëûå òðåóãîëüíèêè óêàçûâàþò ïîëîæåíèÿ rD â ñòðóêòóðå �,îïðåäåëÿåìûå �îðìóëàìè (11) è çàíèìàåìûå àòîìàìè â ÷åòíûõ ïëîñêîñòÿõ ñ H = 2nh, ãäå n � öåëîå ÷èñëî. á ) Òîæå äëÿ ñòðóêòóðû � (ñâåòëûå ñèìâîëû) è äëÿ ïëîñêîñòåé (011)� ÎÖÊ-ðåøåòêè â N-ìàðòåíñèòå (òåìíûå ñèìâîëû).Êðóæêè ñîîòâåòñòâóþò íå÷åòíûì ïëîñêîñòÿì ñî çíà÷åíèåì âûñîòû H = (2n + 1)h, à òðåóãîëüíèêè � ÷åòíûì ïëîñ-êîñòÿì ñ H = 2nh, è ìåæïëîñêîñòíîå ðàññòîÿíèå h â ñòðóêòóðå � ðàâíî a=p3, à â ÎÖÊ-�àçå � a�=p2, ãäå a èëèa� � ïàðàìåòð �ÖÊ- èëè ÎÖÊ-ðåøåòêèïîïåðå÷íûå êîìïîíåíòû r ìû áóäåì âûðàæàòü ÷åðåçòðè ïåðèîäà bs èñïîëüçóåìîé �ÏÓ-ðåøåòêè â ïëîñ�êîñòè xy, ðàâíûå b1, b2, è b3 = �(b1 + b2), è ÷åðåçòðè èõ ëèíåéíûå êîìáèíàöèè ds, îïðåäåëåííûå ðà�âåíñòâàìèds = bs+1 � bs+23 ; bs = ds+2 � ds+1: (6)Çäåñü èíäåêñ s ó âåêòîðîâ bs è ds îïðåäåëåí ïî ìî�äóëþ 3: (s + 2) = (s � 1); jbsj = b åñòü ðàññòîÿíèåìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè â áàçîâîé ïëîñêîñòè�ÏÓ-ðåøåòêè; è jdsj = d = b=p3. Îòìåòèì òàêæåïîëåçíûå äëÿ äàëüíåéøåãî ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ñêàëÿð�íûõ ïðîèçâåäåíèé âåêòîðîâ bs è ds äðóã íà äðóãà:bsbs�1 = �b22 ; dsds�1 = �b26 ;bsds = 0; dsbs�1 = �b22 : (7)Åñëè âûáèðàòü îñè x è y òàê æå, êàê â ðàáîòå [14℄,íàïðàâëÿÿ îñü x ïî âåêòîðó b1, à îñü y ïî d1, òî äå�êàðòîâû êîìïîíåíòû bs è ds èìåþò òàêèå çíà÷åíèÿ:b1 = b(100); b2 = b(�1p30)=2;b3 = b(�1 �p30)=2; d1 = b(010)=p3;d2 = �b(p310)=2p3; d3 = b(p3�10)=2p3: (8)

Ïðè ðàññìîòðåíèè �ÖÊ-ðåøåòêè ïëîòíîóïàêî�âàííûå àòîìíûå ïëîñêîñòè ñî çíà÷åíèÿìè âåêòîðîâH, ðàâíûìè (3n+1)h, (3n+2)h è 3nh, ãäå h = =2,ìû áóäåì îáîçíà÷àòü ñîîòâåòñòâåííî ñèìâîëàìè A,B, è C, à ãåêñàãîíàëüíîå îòíîøåíèå =b çäåñü èìååò¾èäåàëüíîå¿ çíà÷åíèå p8=3 = 1:63. Òîãäà çíà÷åíèÿïîïåðå÷íûõ êîìïîíåíò r äëÿ àòîìîâ �ÖÊ-ðåøåòêèâ ïëîñêîñòÿõ A, B è C ìîæíî çàïèñûâàòü êàêrA = m1b1 +m2b2; rB = rA + ds;rC = rA � ds; (9)ãäå m1 è m2 � öåëûå ÷èñëà, à èíäåêñ s ìîæíî âû�áðàòü ëþáûì, ò. å. ðàâíûì åäèíèöå, äâóì èëè òðåì.Ïðè ýòîì ïåðèîäû a1 , a2 è a3 êóáè÷åñêîé ýëåìåíòàð�íîé ÿ÷åéêè �ÖÊ-ðåøåòêè ñâÿçàíû ñî ââåäåííûìèâûøå âåêòîðàìè bs, ds è h �ÏÓ-ðåøåòêè ñ èäåàëü�íûì çíà÷åíèåì =b =p8=3 òàê:b1 = 12 (a3 � a2 ); b2 = 12 (a1 � a3 );b3 = 12 (a2 � a1 ); h = 13 (a1 + a2 + a3 );a1 = h+ 2d1; a2 = h+ 2d2; a3 = h+ 2d3: (10)Ïîëîæåíèÿ âåêòîðîâ rA, rB , rC , bs è ds â ïëîò�íîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ xy �ÏÓ- èëè �ÖÊ-�àçûäëÿ âûáðàííîé íàìè ñèñòåìû êîîðäèíàò èëëþñòðè�ðóþòñÿ ðèñ. 1à. Âåêòîðû pm â �îðìóëàõ (1) è (5)926



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 Ôîíîííî-äå�îðìàöèîííûå îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû : : :òîæå óäîáíî çàïèñûâàòü êàê ëèíåéíûå êîìáèíàöèèâåêòîðîâ bs è ds, îïðåäåëåííûõ ðàâåíñòâàìè (6)-(8):pm = pm(bs), è äëÿ ïåðåõîäà  ! � ýòè bs ñîîòâåò�ñòâóþò �ÖÊ-�àçå è äàþòñÿ �îðìóëàìè (10).Êàê îáñóæäàëîñü â ðàáîòå [11℄, ðåàëèñòè÷íûå ïó�òè ïðåâðàùåíèÿ  ! �, äëÿ êîòîðûõ äå�îðìàöèèìàðòåíñèòà, âîçíèêàþùåãî â àóñòåíèòå, íåâåëèêè (âîòëè÷èå, íàïðèìåð, îò ïðîñòåéøåãî ïóòè òðàíñ�îð�ìàöèè Áåéíà), ìîãóò îñóùåñòâëÿòüñÿ ñ ïîìîùüþ �î�íîííûõ ñìåùåíèé, ïðèâîäÿùèõ ê îáðàçîâàíèþ ïðî�ìåæóòî÷íîé ñòðóêòóðû �, èçîáðàæåííîé íà ðèñ. 1à.Â ýòîé ñòðóêòóðå ðàñïîëîæåíèå àòîìîâ â ïëîòíîóïà�êîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ èìååò ïåðèîäè÷íîñòü âäîëüîñè z òèïà ADAD : : : , òàê æå êàê â ÎÖÊ-ñòðóêòóðå,èçîáðàæåííîé íà ðèñ. 1á òåìíûìè ñèìâîëàìè. Ïðèýòîì ïîïåðå÷íûå êîîðäèíàòû àòîìîâ r â ïëîñêîñòÿõA, ïîêàçàííûå íà ðèñ. 1 êðóæêàìè, äàþòñÿ âûðà�æåíèåì rA â �îðìóëå (9), à äëÿ ïëîñêîñòåé D ýòèïîçèöèè ïîêàçàíû íà ðèñ. 1à òðåóãîëüíèêàìè è îïè�ñûâàþòñÿ âûðàæåíèåìrD = rA + b12 : (11)Â ÷àñòíîñòè, äëÿ òî÷åê a; b; : : : ; h, óêàçàííûõ íàðèñ. 1à, ïîïåðå÷íûå êîîðäèíàòû r èìåþò òàêèå çíà�÷åíèÿ: rd = �ra = b1; rb = �re = b2;rf = �r = b3; rg = �rh = 3d12 : (12)Ïðè ýòîì äàëüíåéøèé ïåðåõîä � ! � â ñòðóêòó�ðó N-ìàðòåíñèòà èëè KS-ìàðòåíñèòà òðåáóåò îòíîñè�òåëüíî ìàëûõ äå�îðìàöèé u� , îáñóæäàåìûõ íèæå.Âîçìîæíûå ïóòè �îíîííûõ ñìåùåíèé spm â�îðìóëå (1), ðåàëèçóþùèå ïåðåõîä  ! �, îáñóæ-äàëèñü â ðàáîòå [11℄. Òðè òàêèõ ïóòè, îáîçíà÷àå�ìûå êàê ( ! �)n ñ n, ðàâíûì 1, 2 èëè 3, ïîêàçà�íû â òàáë. 1 (êîòîðàÿ îòëè÷àåòñÿ îò òàáë. 3 â ðà�áîòå [11℄ òîëüêî îáîçíà÷åíèÿìè). Êàê îáñóæäàëîñüâ ðàáîòå [11℄, ýòè �îíîííûå ïóòè êàæóòñÿ íàèáî�ëåå ðåàëèñòè÷íûìè, ïîñêîëüêó äëÿ íèõ ëîêàëüíûåñæàòèÿ, âîçíèêàþùèå ïðè ¾ïðîòàñêèâàíèè¿ àòîìîâñîñåäíèõ ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé â õîäå �î�íîííûõ ñìåùåíèé, ïî-âèäèìîìó, èìåþò ìèíèìàëü�íûå çíà÷åíèÿ. Çíà÷åíèå îáùåãî ñäâèãà ïëîñêîñòåéu0n â òàáë. 1 îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëîâèÿ íåèçìåííîñòèïîëîæåíèÿ öåíòðà òÿæåñòè âñåõ øåñòè ðàññìàòðèâà�åìûõ àòîìîâ â õîäå ïðåâðàùåíèÿ: sPm pm = 0. Åñ�ëè ýòî îáùåå ñìåùåíèå u0n äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ( ! �)n çàïèñûâàòü êàêu0n � u(!�)n0 (s) = sp0n; (13)

òî, ñîãëàñíî òàáëèöå, âåêòîðû p0n äàþòñÿ òàêèìèâûðàæåíèÿìè:p01 = 16 b3 � 112 b1; p02 = 14 b1;p03 = �14 b1: (14)Èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèÿ (13) è (14), ìû ìîæåìçàïèñàòü êîîðäèíàòû àòîìîâRm(s) â øåñòèàòîìíîéýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, îïèñûâàåìîé â òàáë. 1, â âèäåîáùåãî âûðàæåíèÿ (1), â êîòîðîì âåêòîðû pm äëÿòðåõ îáñóæäàåìûõ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ äàþòñÿ òàêè�ìè âûðàæåíèÿìè.( ! �)1 : p1 = p01; p2 = p01 + d12 ;p3 = p01 + d1; p4 = p01 + b12 ;p5 = p01 � d2; p6 = p01 � d12 ;( ! �)2 : p1 = p02; p2 = p02 + d12 ;p3 = p02 + d2; p4 = p02 � b12 ;p5 = p02 � d3; p6 = p02 � d12 ;( ! �)3 : p1 = p03; p2 = p03 + d12 ;p3 = p03 + d3; p4 = p03 + b12 ;p5 = p03 � d2; p6 = p03 � d12 :
(15)

Îáñóäèì òåïåðü äå�îðìàöèè u� , íóæíûå äëÿïåðåâîäà ñòðóêòóðû � â �-�àçó. Ïðîñòåéøèé ïóòüòàêîé äå�îðìàöèè èëëþñòðèðóåòñÿ ðèñ. 1. Âèäíî,÷òî îñóùåñòâëÿÿ â ñòðóêòóðå �, èçîáðàæåííîé íàðèñ. 1à, îäíîðîäíûå ðàñòÿæåíèÿ âäîëü ãëàâíûõ îñåéx, y è z, ìû ìîæåì ïåðåâåñòè ýòó ñòðóêòóðó âÎÖÊ-�àçó, èçîáðàæåííóþ íà ðèñ. 1á òåìíûìè ñèì�âîëàìè. Ïðè ýòîì, åñëè íà÷àëî êîîðäèíàò âûáðàòüâ öåíòðå ðèñóíêà, òî çíà÷åíèÿ êîîðäèíàò R òî÷åêa0; b0; : : : ; h0 âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïåðèîäû a�1 , a�2 è a�3êóáè÷åñêîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè ÎÖÊ-ðåøåòêè òàê:Rd0 = �Ra0 = a�1 ;Rb0 = (�a�1 � a�2 + a�3 )=2;R0 = (a�1 � a�2 + a�3 )=2;Re0 = (a�1 + a�2 � a�3 )=2;Rf 0 = (�a�1 + a�2 � a�3 )=2;Rg0 = (�a�2 ); Rh0 = (�a�3 ): (16)Ñðàâíèâàÿ ðèñ. 1à è 1á, ìû âèäèì, ÷òî ïåðåõîäèç ñòðóêòóðû � â �-�àçó ìîæíî îñóùåñòâèòü, âû�ïîëíÿÿ îäíîðîäíûå ðàñòÿæåíèÿ âäîëü îñåé 1, 2 è927



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011Òàáëèöà 1. Çíà÷åíèÿ ïîïåðå÷íûõ êîîðäèíàò àòîìîâ r â ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ ïðè �îíîííûõ ñìåùåíè-ÿõ (1) äëÿ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)nm Hm rm r(!�)1m r(!�)2m r(!�)3m r�m � p0n1 h rA rA + u01 rA + u02 rA + u03 rA2 2h rB rB + u01 + 12sd1 rB + u02 + 12sd1 rB + u03 + 12sd1 rD3 3h rC rC + u01 + sd1 rC + u02 + sd2 rC + u03 + sd3 rA4 4h rA rA + u01 + 12sb1 rA + u02 � 12sb1 rA + u03 + 12sb1 rD5 5h rB rB + u01 � sd2 rB + u02 � sd3 rB + u03 � sd2 rA6 6h rC rC + u01 � 12sd1 rC + u02 � 12sd1 rC + u03 � 12sd1 rD3 èñïîëüçóåìîé äåêàðòîâîé ñèñòåìû êîîðäèíàò (8),â êîòîðîé îñü 1 (îñü x) íàïðàâëåíà ïî âåêòîðó b1,à îñü 2 (îñü y) � ïî âåêòîðó d1. Ïðè ýòîì íåîáõî�äèìûå çíà÷åíèÿ ðàñòÿæåíèé u� , ñ ó÷åòîì ñîîòíîøå�íèé (12), (16), (2) è (3), îïðåäåëÿþòñÿ òàêèìè ðàâåí�ñòâàìè: a0d0ad = eu1 = a�p2a ;g0h0gh = eu2 = 2a�ap3 ; u3 = u� u1 � u2: (17)Ó÷èòûâàÿ, ÷òî a�=a = (
�=2
)1=3 = eu=32�1=3,íàõîäèì èç óðàâíåíèé (17)u1 = u3 + 16 ln 2 � 0:125;u2 = u3 � 16 ln�2716� � �0:078;u3 = u3 � 16 ln�3227� � �0:019; (18)ãäå ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ (ïðèâîäèìûå äëÿ èëëþñòðà�öèè è èñïîëüçîâàííûå òàêæå ïðè ïîñòðîåíèè ðèñ. 1áè 2) ñîîòâåòñòâóþò ïåðåõîäó  ! � â æåëåçå, äëÿ êî�òîðîãî u = ln(
�=
) � 0:027 [11℄.Ïîêàæåì, ÷òî ïîëó÷àåìàÿ ïðè ýòîì ÎÖÊ-ñòðóê-òóðà èìååò ñ íà÷àëüíîé �ÖÊ-ñòðóêòóðîé îðèåíòàöè�îííûå ñîîòíîøåíèÿ Íèøèÿìû, ò. å. ÿâëÿåòñÿ N-ìàð-òåíñèòîì. Ýòè îðèåíòàöèîííûå ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó�àçàìè � è  èìåþò âèä [2℄(011)�k(111); [0�11℄�k[2�1�1℄ : (19)Ïåðâîå èç ýòèõ ðàâåíñòâ îçíà÷àåò ïàðàëëåëüíîñòüïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé â �àçàõ � è , êî�òîðàÿ âûïîëíåíà äëÿ âñåõ ïóòåé ïðåâðàùåíèé, îáñó�æäàåìûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå. Âòîðîå ðàâåíñòâî, ñî�ãëàñíî ñîîòíîøåíèÿì (16), (12) è (10), ñîîòâåòñòâóåò

ïàðàëëåëüíîñòè âåêòîðà (Rg0 �Rh0) = (a�3 � a�2 ) íàðèñ. 1á âåêòîðó (rg�rh) = 3d1 = (2a1�a2�a3)=2 íàðèñ. 1à. Ýòà ïàðàëëåëüíîñòü î÷åâèäíà èç ðèñ. 1. Òà�êèì îáðàçîì, ïåðåõîä, îñóùåñòâëÿåìûé äå�îðìàöè�ÿìè ðàñòÿæåíèé è ñæàòèé (18) ñòðóêòóðû � è èçîá�ðàæåííûé íà ðèñ. 1, ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîäó  ! �Nâ ñòðóêòóðó N-ìàðòåíñèòà.Îðèåíòàöèîííûå ñîîòíîøåíèÿ Êóðäþìîâà �Çàê-ñà, ñâÿçûâàþùèå �ÖÊ-ñòðóêòóðó ñ KS-ìàðòåíñè-òîì, ñîîòâåòñòâóþò ïàðàëëåëüíîñòè â �àçàõ � è íå òîëüêî ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé, íî èïëîòíîóïàêîâàííûõ íàïðàâëåíèé â ýòèõ ïëîñêîñòÿõ.Ýòî ìîæåò îñóùåñòâëÿòüñÿ ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèéäâóõ òèïîâ [2℄:(011)�k(111) ; [11�1℄�k [10�1℄ ; (20)èëè (011)�k(111); [1�11℄�k[�110℄ : (21)Ñîîòíîøåíèÿ (20) èëè (21) ñîîòâåòñòâóþò äâóì âîç�ìîæíûì äâîéíèêîâûì âàðèàíòàì KS-ìàðòåíñèòà.Äëÿ ïåðâîãî èç íèõ êîîðäèíàòû àòîìîâ r = (x; y)â ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ �-�àçû ïîêàçà�íû òåìíûìè ñèìâîëàìè íà ðèñ. 2, à äëÿ âòîðîãîâàðèàíòà àíàëîãè÷íûå êîîðäèíàòû rt ïîëó÷àþòñÿèç r çåðêàëüíûì îòðàæåíèåì îòíîñèòåëüíî îñè x:rt = (x;�y). Íà ðèñ. 2 âåêòîð (Rb00 � Re00), êîòî�ðûé, ñîãëàñíî �îðìóëàì (16), ïðîïîðöèîíàëåí âåê�òîðó (a�1 + a�2 � a�3 ) (ò. å. íàïðàâëåí âäîëü ïëîòíî�óïàêîâàííîãî íàïðàâëåíèÿ [11�1℄� �-�àçû), ÿâëÿåòñÿïàðàëëåëüíûì âåêòîðó (rb� re), êîòîðûé ïî �îðìó�ëàì (12) ïðîïîðöèîíàëåí âåêòîðó b2, ò. å. ñîãëàñíî�îðìóëàì (10) íàïðàâëåí âäîëü ïëîòíîóïàêîâàííî�ãî íàïðàâëåíèÿ [10�1℄ -�àçû. Äëÿ óïîìÿíóòîãî âòî�ðîãî, äâîéíèêîâîãî âàðèàíòà (ñîîòâåòñòâóþùåãî çåð�928
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�èñ. 2. Ïîïåðå÷íûå êîîðäèíàòû àòîìîâ r â ñòðóê-òóðå � (ñâåòëûå ñèìâîëû) è â KS-ìàðòåíñèòå (òåì-íûå ñèìâîëû). Êðóæêè è òðåóãîëüíèêè óêàçûâàþòïîëîæåíèÿ r ñîîòâåòñòâåííî â íå÷åòíûõ ïëîñêîñòÿõñî çíà÷åíèåì âûñîòû H = (2n + 1)h è â ÷åòíûõïëîñêîñòÿõ ñ H = 2nh, ãäå h � òå æå ìåæïëîñêîñò-íûå ðàññòîÿíèÿ, ÷òî íà ðèñ. 1áêàëüíîìó îòðàæåíèþ ðèñ. 2 îòíîñèòåëüíî îñè x) àíà�ëîãè÷íàÿ ïàðàëëåëüíîñòü èìååò ìåñòî ìåæäó âåêòî�ðàìè ( ~R00 � ~Rh00) / (a�1 � a�2 + a�3 ) â �-�àçå (ãäåñèìâîë ¾òèëüäà¿ óêàçûâàåò óïîìÿíóòîå îòðàæåíèå)è âåêòîðîì b3, íàïðàâëåííûì âäîëü ïëîòíîóïàêî�âàííîãî íàïðàâëåíèÿ [�110℄ -�àçû.Íà ðèñ. 2 âèäíî, ÷òî ñòðóêòóðó KS-ìàðòåíñèòàìîæíî ïîëó÷èòü èç ñòðóêòóðû N-ìàðòåíñèòà ïîâîðî�òîì âîêðóã îñè, íîðìàëüíîé ðàññìàòðèâàåìûì ïëîò�íîóïàêîâàííûì ïëîñêîñòÿì. Ýòîò ïîâîðîò óäîáíîîïèñûâàòü, âûðàæàÿ îðòû íàïðàâëåíèé (rd00 � ra00)è (rg00 � rh00) íà ðèñ. 2 ÷åðåç àíàëîãè÷íûå îðòû íà�ïðàâëåíèé (rd�ra) è (rg�rh) íà ðèñ. 1à. Îáîçíà÷àÿýòè ÷åòûðå îðòà, ñîîòâåòñòâåííî, êàê ed00 , eg00 , ed èeg, èìååì èç ðèñ. 2ed00 = [ed(p6 + 1)� eg(p3�p2)℄=2p3;eg00 = [ed(p3�p2) + eg(p6 + 1)℄=2p3 : (22)�èñóíîê 2 è �îðìóëû (22) ïîêàçûâàþò, ÷òîóãîë ' îáñóæäàåìîãî ïîâîðîòà äîñòàòî÷íî ìàë:tg' � 0:092.Ïðè �àêòè÷åñêîì îáðàçîâàíèè ìàðòåíñèòà âìàòðèöå àóñòåíèòà îáñóæäàåìûé ïîâîðîò äîë�æåí ñîîòâåòñòâîâàòü íàëè÷èþ â îáëàñòè ãðàíèöûìåæäó KS-ìàðòåíñèòîì è àóñòåíèòîì äîïîëíè�òåëüíûõ äå�îðìàöèé ¾êðó÷åíèÿ¿ ñðàâíèòåëüíî ñîñëó÷àåì N-ìàðòåíñèòà. Îäíàêî ïðè îáðàçîâàíèè

KS-ìàðòåíñèòà ýòîò ïðîèãðûø â óïðóãîé ýíåðãèè,ïî-âèäèìîìó, ñ èçáûòêîì êîìïåíñèðóåòñÿ ýíåðãå�òè÷åñêèì âûèãðûøåì, ñâÿçàííûì ñ ñîõðàíåíèåìïðè ïåðåõîäå â KS-ìàðòåíñèò (â îòëè÷èå îò ïåðå�õîäîâ â N-ìàðòåíñèò) ÷àñòè ïëîòíîóïàêîâàííûõíàïðàâëåíèé. Êîëè÷åñòâåííî ýòè âîïðîñû ìîãóò èñ�ñëåäîâàòüñÿ íà îñíîâå ïîëíûõ ÎÔ�Ë, âêëþ÷àþùèõýíåðãåòè÷åñêèå âêëàäû êàê îò �îíîííûõ ñìåùåíèé,òàê è îò äå�îðìàöèé, è îáñóæäàåìûõ íèæå.3. ÔÎÍÎÍÍÎ-ÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÎÍÍÛÅÔÓÍÊÖÈÎÍÀËÛ, ÎÏÈÑÛÂÀÞÙÈÅÌÀ�ÒÅÍÑÈÒ Â ÌÀÒ�ÈÖÅ ÀÓÑÒÅÍÈÒÀÍèæå ìû áóäåì ðàññìàòðèâàòü ÎÔ�Ë, êîòîðûåìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ îïèñàíèÿ ñòðóêòóðû èýâîëþöèè (íàïðèìåð, ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ è ðî�ñòà) âêëþ÷åíèé ìàðòåíñèòà â ìàòðèöå àóñòåíèòà.Ýòè ïðîáëåìû íàèáîëåå òèïè÷íû äëÿ ïðèëîæåíèé,è îíè ïðèâëåêàþò îñíîâíîé èíòåðåñ â èññëåäîâàíè�ÿõ [1, 2℄. Ïðè òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè òàêèõ ñòðóê�òóð è �îíîííûå, è àêóñòè÷åñêèå ñìåùåíèÿ àòîìîâåñòåñòâåííî îòñ÷èòûâàòü îò èõ çíà÷åíèé â ðàâíîâåñ�íîé íåäå�îðìèðîâàííîé -�àçå â îáëàñòè, óäàëåí�íîé îò îáñóæäàåìîãî ìàðòåíñèòíîãî âêëþ÷åíèÿ. Ïî�ýòîìó êàê �îíîííûé ïàðàìåòð ïðåâðàùåíèÿ s(R),òàê è äå�îðìàöèè uij(R) îòëè÷íû îò íóëÿ òîëüêîâ íåêîòîðîé îãðàíè÷åííîé îáëàñòè R, ñîäåðæàùåéìàðòåíñèòíîå âêëþ÷åíèå è åãî ãðàíèöû ñ îêðóæàþ�ùåé -�àçîé, à ïðè óäàëåíèè îò ýòîé îáëàñòè çíà÷å�íèÿ s è uij äîëæíû îáðàùàòüñÿ â íóëü.Îáùåå âûðàæåíèå äëÿ ÎÔ�Ë, çàâèñÿùåãî îòìåäëåííîìåíÿþùèõñÿ ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ s èuij , ïîäðîáíî îáñóæäàëîñü â ðàáîòå [11℄ è äàåòñÿ�îðìóëîé [11, �îðìóëà (35)℄F = Z d3R"f(s; uij) +Xkl gkl(s; uij)rksrls# ; (23)ãäå áóêâû i; j; k; l � äåêàðòîâû èíäåêñû, à àòîìíûéîáúåì va, âõîäèâøèé îáùèì ìíîæèòåëåì â �îðìó�ëó (35) èç ðàáîòû [11℄, òåïåðü âêëþ÷åí â âåëè÷èíûf è gkl. Ïåðâîå ñëàãàåìîå f â âûðàæåíèè (23), êîòî�ðîå â îáùåì ñëó÷àå èìååò ñìûñë ïëîòíîñòè ñâîáîä�íîé ýíåðãèè íà åäèíèöó îáúåìà (à ïðè ïðåíåáðåæå�íèè òåìïåðàòóðíûìè âêëàäàìè � ïðîñòî ïëîòíîñòèýíåðãèè íà åäèíèöó îáúåìà), ìû íàçûâàåì îäíîðîä�íîé ÷àñòüþ �óíêöèîíàëà, à âòîðîå ñëàãàåìîå � ãðà�äèåíòíûì ÷ëåíîì, è êîý��èöèåíòû gkl â ýòîì ÷ëåíåìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç äèíàìè÷åñêóþ ìàòðèöó êðè�ñòàëëà íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ïî ñîîòíîøåíèÿì (49)èç ðàáîòû [11℄.7 ÆÝÒÔ, âûï. 5 929



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011Îáùåå âûðàæåíèå (23) ïðèìåíèìî, âîîáùå ãîâî�ðÿ, äëÿ ëþáûõ ìåäëåííîìåíÿþùèõñÿ äå�îðìàöèéuij . Íî êàê îòìå÷àëîñü âûøå è âèäíî èç äàëüíåéøå�ãî, äëÿ ðåàëüíûõ ìàðòåíñèòíûõ âêëþ÷åíèé çíà÷å�íèÿ âîçíèêàþùèõ â íèõ äå�îðìàöèé ðåøåòêè àóñòå�íèòà îáû÷íî, ïî-âèäèìîìó, íåâåëèêè. Òîãäà âåëè÷è�íû f è gkl â �îðìóëå (23) ìîæíî ðàçëàãàòü ïî ñòåïå�íÿì uij . Ïðè ýòîì, ïîñêîëüêó âòîðîé, ãðàäèåíòíûé÷ëåí â (23) â èñïîëüçóåìîì ïîäõîäå ïðåäïîëàãàåòñÿìàëûì ñðàâíèòåëüíî ñ ïåðâûì ÷ëåíîì, äå�îðìàöè�îííûå ïîïðàâêè â íåì, ïî-âèäèìîìó, ìîæíî îòáðà�ñûâàòü. Ïîýòîìó íèæå ìû áóäåì ðàññìàòðèâàòü äå��îðìàöèîííûå âêëàäû òîëüêî â ïåðâîå, îäíîðîäíîåñëàãàåìîå f â (23), çàïèñûâàÿ åãî êàêf = f0(s)�Xij �ij(s)uij+12Xijkl ijkl(s)uijukl; (24)ãäå �ij è ijkl ÿâëÿþòñÿ ïðîèçâîäíûìè îò �óíêöèè fâ (23) ïî äå�îðìàöèÿì ïðè íóëåâûõ çíà÷åíèÿõ ýòèõäå�îðìàöèé: �ij(s) = �� �f�uij�uij=0 ;ijkl(s) = � �2f�uij�ukl�uij ;ukl=0 : (25)Âåëè÷èíû �ij è ijkl , î÷åâèäíî, èìåþò ñìûñë ëîêàëü�íûõ íàïðÿæåíèé è ëîêàëüíûõ ìîäóëåé óïðóãîñòè, èîíè çàâèñÿò òîëüêî îò îäíîé �îíîííîé ïåðåìåííîés. Äëÿ âû÷èñëåíèé �óíêöèé f0(s), �ij(s) è ijkl(s)ìîæíî èñïîëüçîâàòü ëèáî ðàñ÷åòû ab initio, ëèáîòå èëè èíûå èíòåðïîëÿöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí�íûõ, íàïðèìåð, òå, êîòîðûå îáñóæäàþòñÿ íèæå.4. ÎÖÅÍÊÈ ËÎÊÀËÜÍÛÕ ÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÉÂÎ ÂÊËÞ×ÅÍÈßÕ ÌÀ�ÒÅÍÑÈÒÀ ÂÌÀÒ�ÈÖÅ ÀÓÑÒÅÍÈÒÀÎöåíèì ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ äå�îðìàöèé uijâî âêëþ÷åíèÿõ ìàðòåíñèòà â -�àçå îòíîñèòåëü�íî ñâîáîäíîé îäíîðîäíîé -�àçû. Åñòåñòâåííî îæè�äàòü, ÷òî ýòè ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ áóäóò äîñòè�ãàòüñÿ âî ¾âíóòðåííåé¿ ÷àñòè âêëþ÷åíèÿ, ìàêñè�ìàëüíî óäàëåííîé îò ãðàíèö ñ -�àçîé è áëèçêîéïî ñâîéñòâàì ê îäíîðîäíîé è ðàâíîâåñíîé �-�àçå.Òîãäà èõ ìîæíî îöåíèâàòü, èñïîëüçóÿ ñîîòíîøå�íèÿ (18) è ãåîìåòðè÷åñêèå ðåçóëüòàòû ðàçä. 2.Â ýòèõ îöåíêàõ ó÷òåì ìàëîñòü âñåõ îáñóæäàå�ìûõ äå�îðìàöèé, êîòîðàÿ èëëþñòðèðóåòñÿ ñîîòíî�øåíèÿìè (18) è ïðèâîäèìûìè íèæå ðàâåíñòâàìè

(32) è (33). Ïîýòîìó áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ ëèíåé�íàÿ òåîðèÿ óïðóãîñòè, â êîòîðîé êîìïîíåíòû äå��îðìàöèé uij â ðàçíûõ ñèñòåìàõ êîîðäèíàò ïðåîá�ðàçóþòñÿ, êàê ïðîèçâåäåíèÿ êîìïîíåíò îðòîâ ãëàâ�íûõ îñåé ei ýòèõ ñèñòåì êîîðäèíàò. Äëÿ -�àçû ýòèîðòû ìû áóäåì îáîçíà÷àòü êàê ei = ai =a . Ïðèîïèñàíèè N-ìàðòåíñèòà äå�îðìàöèè èìåþò ïðîñòîéâèä (18) â ñòðóêòóðå �, äëÿ êîòîðîé îðòû ãëàâíûõîñåé ei�, ñîãëàñíî �îðìóëàì (8) è (10), ìîæíî çà�ïèñàòü êàê e1� = b1=b, e2� = d1=d, è e3� = h=h.Äëÿ KS-ìàðòåíñèòà ïðîñòûå ñîîòíîøåíèÿ (18) âû�ïîëíÿþòñÿ â äåêàðòîâîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ îð�òàìè (22), êîòîðóþ ìû äëÿ êðàòêîñòè áóäåì íàçû�âàòü ñèñòåìîé ãëàâíûõ îñåé �,  îðòàìè e1� = ed00 ,e2� = eg00 , è e3� = h=h. Äëÿ äå�îðìàöèé uij áó�äåì èñïîëüçîâàòü îáîçíà÷åíèÿ Ôîãòà un: uxx = u1,uyy = u2; : : : ; uxy = u6, è çíà÷åíèÿ un â �àçå  áóäåìîáîçíà÷àòü êàê un , à â ñòðóêòóðå � èëè â ñèñòåìå� � êàê un� èëè un�.Ïðè ïåðåõîäå îò ñèñòåìû êîîðäèíàò � èëè � êñèñòåìå  îðòû ãëàâíûõ îñåé ýòèõ ñèñòåì ëèíåéíîñâÿçàíû äðóã ñ äðóãîì:ei =Xj A�ij ej�; ei =Xj A�ij ej�; (26)ãäå ìàòðèöû ïîâîðîòà A�ij è A�ij , ñîãëàñíî �îðìó�ëàì (8) è (22), äàþòñÿ ñîîòíîøåíèÿìèA�ij = 0BBB� 0 p2=3 1=p3�1=p2 �1=p6 1=p31=p2 �1=p6 1=p3 1CCCA ;A�ij == 0BBB��1=3�1=p6 � �1=3p2+1=p3 � 1=p3�2=3 �p2=3 1=p3�1=3�1=p6 � �1=3p2�1=p3 � 1=p31CCCA : (27)Ïðè ýòîì êîìïîíåíòû òåíçîðà äå�îðìàöèé uij == (�ui=�xj + �uj=�xi)=2 ïðåîáðàçóþòñÿ êàê ñèììåò�ðèçîâàííûå ïðîèçâåäåíèÿ êîìïîíåíò âåêòîðîâ ei:uij = 12 3Xk;l=1(AikAjl +AilAjk)ukl �� 3Xk;l=1Bij;klukl; (28)930



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 Ôîíîííî-äå�îðìàöèîííûå îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû : : :èëè, â îáîçíà÷åíèÿõ Ôîãòà:um = 3Xn=1Bmnun + 2 6Xn=4Bmnun: (29)Â �îðìóëàõ (28) è (29) Aij åñòü A�ij èëè A�ij , Bmnåñòü B�mn èëè B�mn, un åñòü un� èëè un�, è ýëåìåíòû�îãòîâñêèõ ìàòðèö Bmn âûðàæàþòñÿ ÷åðåç äåêàð�
òîâñêèå ýëåìåíòû Aij â �îðìóëå (28) àíàëîãè÷íî âû�ðàæåíèÿì �îãòîâñêèõ äå�îðìàöèé un ÷åðåç äåêàð�òîâñêèå äå�îðìàöèè uij , íàïðèìåð: B14 = AxyAxz,B45 = (AyzAzx +AyxAzz)=2 è ò. ä.Âûïîëíÿÿ âû÷èñëåíèÿ ïî �îðìóëàì (27)�(29),ïîëó÷àåì äëÿ ìàòðèö B� èëè B�, îïèñûâàþùèõïðåîáðàçîâàíèå äå�îðìàöèé îò ñèñòåìû � èëè ñè�ñòåìû � ê ñèñòåìå , òàêèå âûðàæåíèÿ:

B� =
0BBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBB�

0 23 13 p23 0 012 16 13 � 13p2 � 1p6 12p312 16 13 � 13p2 1p6 � 12p3�12 16 13 � 13p2 0 00 �13 13 16p2 12p6 12p30 �13 13 16p2 � 12p6 � 12p3

1CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCA
; (30)

B� =
0BBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBB�

 518 � p69 !  718 + p69 ! 13  13 + p618 !  p39 � p26 !  p318 � p29 !49 29 13 �p69 �2p39 2p29 518 + p69 !  718 � p69 ! 13  �13 + p618 !  p39 + p26 !  �p318 � p29 ! �29 � p69 !  �19 + p69 ! 13  �16 � p636 !  �p318 + p212 !  p318 � p29 !� 118 � 518 13 p618 p39 2p29 �29 + p69 !  �19 � p69 ! 13  16 � p636 !  �p318 � p212 !  �p318 � p29 !

1CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCA
: (31)

Ïîäñòàâëÿÿ âî âòîðîå ðàâåíñòâî (28) çíà÷åíèÿ äå��îðìàöèé un� èëè un� = un� èç �îðìóë (18) è çíà�÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ B�mn èëè B�mn èç �îð�ìóë (30) èëè (31), ìîæíî íàéòè çíà÷åíèÿ âñåõ äå�îð�ìàöèé un â îáñóæäàåìûõ âêëþ÷åíèÿõ ìàðòåíñèòàîòíîñèòåëüíî îêðóæàþùåé -�àçû. Ïðè ýòîì äëÿN-ìàðòåíñèòà ïîëó÷àåì
uN1 = u3 � 16 ln 32 � �0:058;uN2 = uN3 = u3 + 112 ln 32 � 0:043;uN4 = � 112 ln 83 � �0:082;uN5 = uN6 = 16 ln 98 � 0:020; (32)
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Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011à äëÿ ìåíåå ñèììåòðè÷íîãî KS-ìàðòåíñèòà èìååìuKS1 = u3 � 118 �p6 + 0:5� ln 32 � �0:057;uKS2 = u3 + 118 ln 32 � 0:032;uKS3 = u3 + 118 �p6� 0:5� ln 32 � 0:053;uKS4 = � 118 �p6 ln 32 + ln 12881 � � �0:081;uKS5 = 1154 ln 3� 1754 ln 2 � 0:006;uKS6 = 118 �p6 ln 32 � ln 12881 � � 0:030:
(33)

×èñëåííûå çíà÷åíèÿ â ýòèõ �îðìóëàõ, êàê è â �îð�ìóëå (18), ñîîòâåòñòâóþò  ! �-ïåðåõîäó â æåëåçå.Ñîîòíîøåíèÿ (32) è (33) ïîêàçûâàþò, âî-ïåðâûõ,÷òî ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ äå�îðìàöèé un â N-ìàð-òåíñèòå è â KS-ìàðòåíñèòå áëèçêè; ýòî ñâÿçàíî ñ îò�ìå÷àâøåéñÿ ìàëîñòüþ óãëà ïîâîðîòà ' ìåæäó ñè�ñòåìàìè êîîðäèíàò � è �. Âèäíî òàêæå, ÷òî ýòèäå�îðìàöèè äîñòàòî÷íî ìàëû, ñîñòàâëÿÿ îò îäíîãîäî âîñüìè ïðîöåíòîâ. Êðîìå òîãî, ìû çàìåòèì, ÷òîýòè ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþò ïîëíîñòüþ¾íåâîçìóùåííîé¿ �-�àçå, äëÿ êîòîðîé âëèÿíèå ãðà�íèö ñ îêðóæàþùåé -�àçîé (â ÷àñòíîñòè, èñêàæåíèéÎÖÊ-ñòðóêòóðû, ñâÿçàííûõ ñ íàëè÷èåì òàêèõ ãðà�íèö) ïðåíåáðåæèìî ìàëî. Â òî æå âðåìÿ â íå ñëèø�êîì òîëñòûõ ìàðòåíñèòíûõ âêëþ÷åíèÿõ, â ÷àñòíî�ñòè, â òåõ, êîòîðûå âîçíèêàþò â ïðîöåññàõ çàðîæäå�íèÿ è ðîñòà ìàðòåíñèòíîé �àçû (è êàæóòñÿ íàèáîëååèíòåðåñíûìè äëÿ ïðèëîæåíèé), çíà÷åíèÿ äå�îðìà�öèé ìîãóò áûòü ñóùåñòâåííî ìåíüøèìè, ÷åì â îöåí�êàõ (32) è (33). Ïîýòîìó ðàçëîæåíèå ÎÔ�Ë ïî ñòå�ïåíÿì äå�îðìàöèé, èñïîëüçîâàííîå ïðè âûâîäå ñî�îòíîøåíèé (24), äëÿ áîëüøèíñòâà ïðàêòè÷åñêè èí�òåðåñíûõ ïðîáëåì ìîæåò áûòü äîñòàòî÷íî òî÷íûì.5. ÎÖÅÍÊÈ ËÎÊÀËÜÍÛÕ ÌÎÄÓËÅÉÓÏ�Ó�ÎÑÒÈ ÂÎ ÂÊËÞ×ÅÍÈßÕÌÀ�ÒÅÍÑÈÒÀ Â ÌÀÒ�ÈÖÅ ÀÓÑÒÅÍÈÒÀÎöåíèì òåïåðü èçìåíåíèÿ ëîêàëüíûõ ìîäóëåéóïðóãîñòè âî âêëþ÷åíèÿõ ìàðòåíñèòà îòíîñèòåëüíîìîäóëåé óïðóãîñòè â -�àçå. Äëÿ ýòîãî ìû ñíîâàðàññìîòðèì âíóòðåííþþ îáëàñòü âêëþ÷åíèÿ, äîñòà�òî÷íî óäàëåííóþ îò ãðàíèö ñ îêðóæàþùåé -�àçîé,

è íàéäåì çíà÷åíèÿ ìîäóëåé óïðóãîñòè â ýòîé îáëà�ñòè ïðè èõ îïèñàíèè â ñèñòåìå ãëàâíûõ îñåé -�àçû,èñïîëüçóÿ äëÿ ÷èñëåííûõ îöåíîê èìåþùèåñÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíûå äàííûå îá óïðóãèõ ìîäóëÿõ â - è�-æåëåçå. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû áóäóò õàðàêòåðè�çîâàòü ìàñøòàá èçìåíåíèé ëîêàëüíûõ ìîäóëåé óïðó�ãîñòè ijkl(s) â �îðìóëå (24) ïðè ïîëíîì èçìåíåíèèàìïëèòóäû �îíîííûõ ñìåùåíèé s îò íóëÿ äî åäèíè�öû.Ìîäóëè óïðóãîñòè ijkl îáðàçóþò òåíçîð ÷åòâåð�òîãî ðàíãà, êîìïîíåíòû êîòîðîãî ïðè ïîâîðîòàõ ñè�ñòåìû êîîðäèíàò ïðåîáðàçóþòñÿ êàê ïðîèçâåäåíèÿ÷åòâåðòûõ ñòåïåíåé êîìïîíåíò îðòîâ ei. Åñëè, ïîàíàëîãèè ñ �îðìóëîé (26), îïðåäåëèòü ìàòðèöû ïî�âîðîòà A�ij ìåæäó ñèñòåìàìè ãëàâíûõ îñåé -�àçûè �-�àçû ñîîòíîøåíèÿìèei� =Xj A�ij ej ; (34)òî, ñîãëàñíî ðèñ. 1 è 2 è �îðìóëàì (10), (16) è (22),ìàòðèöû A�N è A�KS , îïèñûâàþùèå ïåðåõîäû ñîîò�âåòñòâåííî â N-ìàðòåíñèò è â KS-ìàðòåíñèò, ìîæíîêîìïàêòíî çàïèñàòü â òàêîì âèäå:A�N = 0BBBBBBB� 0 � 1p2 1p2��+ � ��p2 � ��p2�� � �+p2 � �+p2
1CCCCCCCA ;

A�KS = 0BBBBBBB� �� �23 �+��+ �� �1616 ��+ ��
1CCCCCCCA ; (35)

ãäå ÷èñëåííûå ïàðàìåòðû ��, ��, è �� îïðåäåëåíûòàê: �� = � 1p3 � 1p6 � ; �� = �13 � 1p6 � ;�� =  16 �r23 ! : (36)Ïðè ýòîì ìàòðèöû B� , îïðåäåëåííûå àíàëîãè÷íîìàòðèöàì B� è B� â �îðìóëàõ (28)�(31), äëÿ ïå�ðåõîäîâ â N-ìàðòåíñèò è â KS-ìàðòåíñèò äàþòñÿ òà�êèìè âûðàæåíèÿìè:932



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 Ôîíîííî-äå�îðìàöèîííûå îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû : : :
B�N =

0BBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBB�
0 12 12 �12 0 0�2+ �2�2 �2�2 �2�2 16p2 16p2�2� �2+2 �2+2 �2+2 � 16p2 � 16p2�16 112 112 112 13 130 �+2 ��+2 0 ��2p2 � ��2p20 ��2 ���2 0 � �+2p2 �+2p2

1CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCA
; (37)

B�KS =
0BBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBB�

�2+ 49 �2� �2��3 � 118 �2�+3�2+ �2+ 136 ��+6 �+6 ��+�+136 �2� �2� ����� ��6p2 ���6��+6 118 ���6 �� 1136 �+�+6 2��3 ���� �#� �� � 136��+�+ �2�+3 ���6 136 ��+ #+

1CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCA
; (38)

ãäå â �îðìóëàõ (38) ââåäåíû åùå ÷åòûðå ÷èñëåííûõïàðàìåòðà, �� è #�, îïðåäåëåííûå ðàâåíñòâàìè�� = �29 � 13p6 � ; #� = � 736 � 13p6 � : (39)Åñëè îáîçíà÷èòü çíà÷åíèÿ ìîäóëåé óïðóãîñòè âðàññìàòðèâàåìîì âêëþ÷åíèè ïðè èõ îïèñàíèè â ñè�ñòåìàõ ãëàâíûõ îñåé ìàðòåíñèòíîé �-�àçû è îêðó�æàþùåé -�àçû êàê ñîîòâåòñòâåííî �ijkl è �ijkl, òîýòè çíà÷åíèÿ ñâÿçàíû ëèíåéíûìè ñîîòíîøåíèÿìè,àíàëîãè÷íûìè ðàâåíñòâàì (28):�ijkl = 3Xi0;j0;k0;l0=1B�ij;i0j0B�kl;k0l0�i0j0k0l0 ; (40)ãäå B�ij;i0j0 = (A�ii0 A�jj0 + A�ij0A�ji0 )=2, à ìàòðèöû ïî�âîðîòà A� � òå æå, ÷òî â óðàâíåíèÿõ (35). Ïîñëåïåðåõîäà ê îáîçíà÷åíèÿì Ôîãòà, àíàëîãè÷íîãî ïåðå�õîäó îò ðàâåíñòâà (28) ê (29), ñîîòíîøåíèÿ (40) ïðè�íèìàþò âèä

�mn = 0� 3Xm0;n0=1+2 3Xm0=1 6Xn0=4+4 6Xm0;n0=41A��D�mn;m0n0�kl; (41)ãäå D�mn;m0n0 = (B�mm0B�nn0 +B�mn0B�nm0) =2, è ìàòðè�öûB� äëÿ ïåðåõîäîâ â N-ìàðòåíñèò è â KS-ìàðòåí-ñèò äàþòñÿ ñîîòâåòñòâåííî âûðàæåíèÿìè (37) è (38).Çàìåòèì òåïåðü, ÷òî â îáñóæäàåìîé ÎÖÊ-�àçå �èìåþòñÿ òîëüêî òðè ðàçíûõ íåíóëåâûõ ìîäóëÿ óïðó�ãîñòè: 11 = 22 = 33, 12 = 23 = 31 è 44 = 55 == 66. Ïîýòîìó âñå ìîäóëè óïðóãîñòè �mn â ñîîòíî�øåíèè (41) âûðàæàþòñÿ òîëüêî ÷åðåç òðè êîìáèíà�öèè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ D�mn;kl, êîòîðûå ìû áó�äåì îáîçíà÷àòü êàê dmnkl :dmn11 = D�mn;11 +D�mn;22 +D�mn;33;dmn44 = D�mn;44 +D�mn;55 +D�mn;66;dmn12 = D�mn;12 +D�mn;23 +D�mn;31; (42)933



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011ñîîòíîøåíèÿ (41) óïðîùàþòñÿ:�mn = dmn11 �11 + 2dmn12 �12 + 4dmn44 �44: (43)Àëãåáðàè÷åñêèå ðàñ÷åòû íà îñíîâå �îðìóë(35)�(43) äàþò äëÿ íåíóëåâûõ ìîäóëåé óïðóãîñòè âN-ìàðòåíñèòå òàêèå âûðàæåíèÿ:�11 = B� + 43�44 � 13�a ;�22 = B� + 43�44 � �a'+;�33 = B� + 43�44 � �a'�;�12 = B� � 23�44 + �a +;�23 = B� � 23�44 + 712�a ;�31 = B� � 23�44 + �a �;�44 = �44 � 112�a ;�55 = �44 � �a�+; �66 = �44 � �a��;�14 = �56 = �16�a ;�24 = 12�a +; �34 = 12�a �:
(44)

Çäåñü äëÿ êîìïàêòíîñòè �îðìóë âìåñòî ìîäóëåé�11 = 11 è �12 = 12 èñïîëüçóþòñÿ ìîäóëü ñæàòèÿB = (11 + 212)=3 è ¾àíèçîòðîïíûé¿ ìîäóëü ñäâèãàa, ðàâíûé ðàçíîñòè ìîäóëåé ïîïåðå÷íîãî è ïðîäîëü�íîãî ñäâèãîâ: a = 44 � 0, ãäå 0 = (11 � 12)=2, èââåäåíû ÷èñëåííûå ïàðàìåòðû'� =  34 � p23 ! ;  � =  16 � p23 ! ;�� =  12 �r23 ! ; (45) òàêèìè çíà÷åíèÿìè:'+ � 1:22; '� � 0:28;  + � 0:64; � � �0:30; �+ � 0:97; �� � �0:03: (46)Ôîðìóëû (44) îòðàæàþò, â ÷àñòíîñòè, òîò �àêò,÷òî ñèììåòðèÿ êðèñòàëëà âäîëü ðàññìàòðèâàåìîãîïóòè ïðåâðàùåíèÿ  ! �N îñòàåòñÿ ìîíîêëèííîé,ïîýòîìó âî âêëþ÷åíèÿõ N-ìàðòåíñèòà â -�àçå îò�ëè÷íû îò íóëÿ òîëüêî òðèíàäöàòü ìîäóëåé óïðóãî�ñòè mn (ñì., íàïðèìåð, [15℄), âõîäÿùèõ â ñîîòíîøå�íèÿ (44).Äëÿ KS-ìàðòåíñèòà âûðàæåíèÿ äëÿ ýòèõ òðèíà�äöàòè ìîäóëåé óïðóãîñòè èìåþò òîò æå âèä (44), ÷òî

äëÿ N-ìàðòåíñèòà, òîëüêî â âûðàæåíèÿõ (45) äëÿ ïà�ðàìåòðîâ '�,  � è �� êàæäûé ìíîæèòåëü p2 íóæ�íî çàìåíèòü íà 5p6=9. ×èñëåííî ýòî ñîîòâåòñòâóåòçàìåíå ìíîæèòåëÿ 1.41 íà 1.36, ò. å. èçìåíåíèÿ ñî�ñòàâëÿþò ìåíåå 4%. Êðîìå òîãî, â KS-ìàðòåíñèòåîòëè÷íû îò íóëÿ åùå âîñåìü ìîäóëåé óïðóãîñòè(êîòîðûå â N-ìàðòåíñèòå ðàâíû íóëþ), ïîñêîëüêóâäîëü ïóòè ïðåâðàùåíèÿ  ! �KS êðèñòàëë èìååòñàìóþ íèçêóþ, òðèêëèííóþ ñèììåòðèþ ñ 21 íåíó�ëåâûì ìîäóëåì óïðóãîñòè [15℄. Êàæäûé èç ýòèõ¾äîïîëíèòåëüíûõ¿ âîñüìè ìîäóëåé ïðîïîðöèîíàëåíàíèçîòðîïíîìó ìîäóëþ ñäâèãà �a ñ ÷èñëåííî ìàëûìêîý��èöèåíòîì ïðîïîðöèîíàëüíîñòè:�15 = �16 = �ap6=27 � 0:09 �a ;�26 = �35 = ��ap6=18 � �0:14 �a ;�25 = �36 = �45 = �46 = �ap6=54 � 0:05 �a : (47)Äëÿ îöåíîê ìàñøòàáà èçìåíåíèé ìîäóëåé �mn âìàðòåíñèòå, îïèñûâàåìûõ �îðìóëàìè (44) è (47),îòíîñèòåëüíî ìîäóëåé mn â ÷èñòîé -�àçå ìîæ�íî âîñïîëüçîâàòüñÿ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè äàííûìè î ìîäóëÿõ óïðóãîñòè â �- è -æåëåçå[16; 17℄. Íåêîòîðûå èç ýòèõ äàííûõ ïðèâîäÿòñÿ âòàáë. 2. Ïðè ýòîì ìû ó÷èòûâàåì, ÷òî ìîäóëè óïðó�ãîñòè â �-æåëåçå (îñîáåííî ¾ìÿãêèé¿ ìîäóëü 0) ñó�ùåñòâåííî ìåíÿþòñÿ ñ òåìïåðàòóðîé [16℄, è òîãî æåìîæíî æäàòü è äëÿ -æåëåçà. Â ñâÿçè ñ ýòèì ñðàâíå�íèå ìîäóëåé �mn, �mn è mn æåëàòåëüíî ïðîâîäèòüïðè âîçìîæíî áîëåå áëèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, íàïðè�ìåð, âáëèçè òåìïåðàòóðû  ! �-ïåðåõîäà â æåëåçå,ðàâíîé T � = 1184 K. Ïîýòîìó äëÿ ìîäóëåé �mn ìûïðèâîäèì çíà÷åíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå ìàêñèìàëü�íîé òåìïåðàòóðå îïûòîâ [16℄, T = 1093 K, è ïîëó÷åí�íûå ïðè óëüòðàçâóêîâûõ èçìåðåíèÿõ (áîëåå òî÷íûõ,÷åì íåéòðîííûå). Â òî æå âðåìÿ äëÿ ìîäóëåé mníàì èçâåñòíû òîëüêî äàííûå ïðè T = 1428 K, ïîëó�÷åííûå ìåòîäîì ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ [17℄, êîòîðûåè ïðèâåäåíû â òàáë. 2.Ïîäñòàíîâêà â �îðìóëû (44) è (47) çíà÷åíèé �mnèç òàáë. 2 ïîçâîëÿåò îöåíèòü ìîäóëè óïðóãîñòè �mnâ ìàðòåíñèòíûõ âêëþ÷åíèÿõ äëÿ æåëåçà. Ïîëó÷àþ�ùèåñÿ ïðè ýòîì çíà÷åíèÿ �mn â N-ìàðòåíñèòå è âKS-ìàðòåíñèòå äëÿ òðèíàäöàòè ìîäóëåé, óêàçàííûõâ �îðìóëàõ (44), äàþòñÿ, ñîîòâåòñòâåííî, âî âòîðîéè òðåòüåé ñòðîêàõ òàáë. 3, à äëÿ âîñüìè ìîäóëåé,îïèñûâàåìûõ �îðìóëàìè (47) è îòëè÷íûõ îò íóëÿòîëüêî â KS-ìàðòåíñèòå, ýòè çíà÷åíèÿ ïðèâåäåíû âïÿòîé ñòðîêå òàáë. 3.Îáñóäèì ðåçóëüòàòû, äàâàåìûå ñîîòíîøåíèÿ�ìè (44) è (47) è òàáë. 2 è 3. Ïðåæäå âñåãî, �îðìóëû(44) è (47) èëëþñòðèðóþò òîò î÷åâèäíûé �àêò,934



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 Ôîíîííî-äå�îðìàöèîííûå îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû : : :Òàáëèöà 2. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ìîäóëåé óïðóãîñòè äëÿ æåëåçà (â Ìáàð)11 12 44 B 0 a�-Fe, 1093 K [16℄ 1.54 1.22 1.00 1.33 0.16 0.84-Fe, 1428 K [17℄ 1.54 1.22 0.77 1.33 0.16 0.51Òàáëèöà 3. Çíà÷åíèÿ ìîäóëåé óïðóãîñòè �mn â �îðìóëàõ (44) è (47) (â Ìáàð) ïðè èñïîëüçîâàíèè ýêñïåðèìåí-òàëüíûõ çíà÷åíèé �mn äëÿ æåëåçà èç òàáë. 2Ôàçà �11 �22 �33 �12 �23 �31 �44 �55 �66 �14 �56 �24 �34�N 2.38 1.64 2.43 1.20 1.15 0.41 0.93 0.18 0.98 �0:14 �0:14 0.27 �0:13�KS 2.38 1.65 2.41 1.18 1.15 0.42 0.93 0.20 0.96 �0:14 �0:14 0.26 �0:12Ôàçà �15 �16 �26 �35 �25 �36 �45 �46�KS 0.08 0.08 �0:11 �0:11 0.04 0.04 0.04 0.04÷òî âñå èçìåíåíèÿ ìîäóëåé óïðóãîñòè �mn îòíîñè�òåëüíî �mn ïðè îáñóæäàåìûõ ïîâîðîòàõ ñèñòåìûêîîðäèíàò ñâÿçàíû òîëüêî ñ àíèçîòðîïèåé óïðóãèõñâîéñòâ, â òî âðåìÿ êàê ïðè a = 0 ìû èìåëè áû�mn = �mn. Îäíàêî â ðåàëüíûõ ìåòàëëàõ êðèñòàë�ëè÷åñêàÿ àíèçîòðîïèÿ îáû÷íî çíà÷èòåëüíà (äëÿæåëåçà ýòî èëëþñòðèðóåòñÿ â òàáë. 2), è çíà÷åíèÿ�mn ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò �mn.Îáñóäèì òåïåðü ðàçëè÷èÿ ìåæäó çíà÷åíèÿìè ìî�äóëåé óïðóãîñòè mn â -�àçå, äàâàåìûìè â íèæíåéñòðîêå òàáë. 2, è çíà÷åíèÿìè �mn èç òàáë. 3. Ýòèðàçëè÷èÿ ìîãóò õàðàêòåðèçîâàòü ïðîñòðàíñòâåííûåèçìåíåíèÿ ëîêàëüíûõ ìîäóëåé óïðóãîñòè îò èõ çíà�÷åíèé â îáëàñòè âäàëè îò âêëþ÷åíèÿ äî çíà÷åíèéâî ¾âíóòðåííåé¿ ÷àñòè âêëþ÷åíèÿ. Ïðè ýòîì òàêæå, êàê â àíàëîãè÷íûõ îöåíêàõ ëîêàëüíûõ äå�îð�ìàöèé un â �îðìóëàõ (32) è (33), èñïîëüçîâàí�íûå îöåíêè �mn ìîãóò çàìåòíî çàâûøàòü ðåàëüíûéìàñøòàá îáñóæäàåìûõ èçìåíåíèé ìîäóëåé óïðóãî�ñòè âñëåäñòâèå íåó÷èòûâàåìîãî âëèÿíèÿ ãðàíèö ñîêðóæàþùåé -�àçîé. Ïðè èñïîëüçîâàíèè �îíîí�íî-äå�îðìàöèîííîé ìîäåëè (25) ýòè èçìåíåíèÿ õà�ðàêòåðèçóþò òàêæå çàâèñèìîñòü ëîêàëüíûõ ìîäó�ëåé óïðóãîñòè mn(s) â ìàðòåíñèòíîì âêëþ÷åíèè îòàìïëèòóäû �îíîííûõ ñìåùåíèé s ïðè èçìåíåíèèýòîé àìïëèòóäû îò s � 0 âäàëè îò âêëþ÷åíèÿ äîs � 1 âíóòðè âêëþ÷åíèÿ.Ñðàâíèâàÿ çíà÷åíèÿ �mn è mn â òàáë. 3 è 2, ìûâèäèì, ÷òî ìîäóëè 11 è 33 âî âêëþ÷åíèè ïðèìåðíîâ 1.5 ðàçà áîëüøå, à ìîäóëè 31 è 55 � â 3�3.5 ðàçìåíüøå, ÷åì â -�àçå. Îòëè÷èÿ îñòàëüíûõ ìîäóëåé�mn îò mn (ò. å. îò èõ çíà÷åíèé âäàëè îò âêëþ÷å�

íèÿ) êàæóòñÿ äîñòàòî÷íî ìàëûìè. Ýòî ìîæåò óêàçû�âàòü íà îòíîñèòåëüíî ñëàáóþ çàâèñèìîñòü áîëüøèí�ñòâà ëîêàëüíûõ ìîäóëåé óïðóãîñòè mn(s) â �îðìó�ëå (25) îò àìïëèòóäû �îíîííûõ ñìåùåíèé s. Ïðèýòîì çíà÷åíèÿ �mn â òàáë. 3, êàê îòìå÷åíî âûøå, ñî�îòâåòñòâóþò, âèäèìî, ìàêñèìàëüíûì îòëè÷èÿì ìî�äóëåé óïðóãîñòè îò èõ çíà÷åíèé â -�àçå. Åñòåñòâåí�íî òàêæå îæèäàòü, ÷òî çàâèñèìîñòè mn(s) ïðè èçìå�íåíèè s îò íóëÿ äî åäèíèöû ÿâëÿþòñÿ ïëàâíûìè èìîíîòîííûìè. Òîãäà ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ïðî�ñòûå ëèíåéíûå èíòåðïîëÿöèèmn(s) = mn + s(�mn � mn) (48)áóäóò äîñòàòî÷íî õîðîøî îïèñûâàòü ýòè çàâèñèìî�ñòè, ïî êðàéíåé ìåðå, äëÿ ñëàáîìåíÿþùèõñÿ ìî�äóëåé óïðóãîñòè. Èíòåðïîëÿöèÿ (48) ìîæåò áûòüòàêæå äîñòàòî÷íîé è äëÿ îïèñàíèÿ ìîäóëåé 11(s)è 33(s); ïîñêîëüêó ïðè èõ ïîëíîì âîçðàñòàíèè íà50%, îòìå÷åííîì âûøå, âîçìîæíàÿ íåëèíåéíîñòü âçàâèñèìîñòÿõ îò s âðÿä ëè ñóùåñòâåííà. Äëÿ ðåçêîóáûâàþùèõ ìîäóëåé 31 è 55 òî÷íîñòü ïðîñòîé èí�òåðïîëÿöèè (48) ìîæåò áûòü íåâûñîêîé. Îäíàêî â�èçè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè óïðóãèõ ý��åêòîâ ýòèìîäóëè, êàê ïðàâèëî, âõîäÿò â êîìáèíàöèè ñ äðóãè�ìè ìîäóëÿìè, äëÿ êîòîðûõ èíòåðïîëÿöèÿ (48) äîëæ�íà áûòü àäåêâàòíîé. Òàê, íàïðèìåð çíà÷åíèÿ ìîäó�ëÿ âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿB = 19[11 + 22 + 33 + 2(12 + 23 + 31)℄ (49)(êîòîðûé ïðè ïîâîðîòàõ ñèñòåìû êîîðäèíàò íå ìåíÿ�åòñÿ) â �- è -�àçàõ æåëåçà, ñîãëàñíî òàáë. 2, î÷åíü935



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011áëèçêè, õîòÿ ÷åòûðå èç øåñòè ñëàãàåìûõ �mn â ñóì�ìå (49) äëÿ ìàðòåíñèòà, êàê îòìå÷åíî âûøå, ñóùå�ñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò àíàëîãè÷íûõ ñëàãàåìûõ mnâ -�àçå. Ïîýòîìó ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî èñïîëü�çîâàíèå ïðîñòîé èíòåðïîëÿöèè (48) ìîæåò áûòü äî�ñòàòî÷íûì äëÿ îïèñàíèÿ áîëüøèíñòâà óïðóãèõ ý���åêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ ìàðòåíñèòíûìè âêëþ÷åíèÿìè.Àíàëîãè÷íàÿ èíòåðïîëÿöèÿ ìîæåò áûòü ïîñòðî�åíà è äëÿ îöåíîê �óíêöèé �ij(s) â �îðìóëå (25).Ïîñêîëüêó ëîêàëüíûå äå�îðìàöèè uij âíóòðè âêëþ�÷åíèÿ, êàê îòìå÷àëîñü, ìàëû, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,÷òî è çíà÷åíèÿ ëîêàëüíûõ íàïðÿæåíèé �ij çäåñüìîæíî îöåíèâàòü ñ ïîìîùüþ ëèíåéíîé òåîðèè óïðó�ãîñòè, ïîëàãàÿ ��ij =Xkl �ikjlukl; (50)ãäå ukl � çíà÷åíèÿ äå�îðìàöèé âíóòðè âêëþ÷åíèÿ,äàâàåìûå (â îáîçíà÷åíèÿõ Ôîãòà) ðàâåíñòâàìè (32)è (33). Òîãäà ïðè ïðîìåæóòî÷íûõ çíà÷åíèÿõ s ìåæ�äó íóëåì è åäèíèöåé çíà÷åíèÿ �ij(s) ìîæíî îöåíè�âàòü ñ ïîìîùüþ ëèíåéíîé èíòåðïîëÿöèè, àíàëîãè÷�íîé (48): �ij(s) = s��ij ; (51)ãäå ��ij = �ij(s = 1) îïðåäåëåíî ðàâåíñòâîì (50).Ôîðìóëû (48) è (51) äàþò èíòåðïîëÿöèîííûåîöåíêè äëÿ ¾äå�îðìàöèîííîãî¿ âêëàäà, ò. å. äëÿäâóõ ïîñëåäíèõ ñëàãàåìûõ â ïëîòíîñòè ñâîáîäíîéýíåðãèè (24). Âîçìîæíîñòü àíàëîãè÷íûõ îöåíîê¾�îíîííîãî¿ âêëàäà f0(s) â �îðìóëå (24) îáñóæäà�ëàñü â ðàáîòå [11℄. Êàê îïèñàíî â ðàáîòå [11℄, â ýòîì�îíîííîì âêëàäå íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ñóùåñòâåí�íî íåëèíåéíûé, èìåþùèé äâà ìèíèìóìà, õàðàêòåð�óíêöèè f0(s), è åñëè èñïîëüçîâàòü äëÿ f0(s) ïðî�ñòåéøóþ âîçìîæíóþ èíòåðïîëÿöèþ ïîëèíîìîì ïÿ�òîé ñòåïåíè ñ êîý��èöèåíòàìè, îöåíèâàåìûìè èçýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î ñïåêòðàõ îïòè÷åñêèõ�îíîíîâ, òî äëÿ ðàññìîòðåííîãî â ðàáîòå [11℄ ñëó÷àÿïåðåõîäà ìåæäó ÎÖÊ- è �ÏÓ-�àçàìè â æåëåçå ïî�ëó÷àåòñÿ ðàçóìíîå ñîãëàñèå ñ èìåþùèìñÿ ðàñ÷åòîìab initio [6℄. Àíàëîãè÷íóþ èíòåðïîëÿöèþ �óíêöèèf0(s) ìîæíî ñòðîèòü è äëÿ ïåðåõîäà  ! �, îáñó�æäàåìîãî â íàñòîÿùåé ðàáîòå.Òàêèì îáðàçîì, â îòñóòñòâèå îöåíîê ab initio èëèðàñ÷åòîâ �óíêöèé f0(s), �ij(s) è mn(s) â ïëîòíîñòèñâîáîäíîé ýíåðãèè (24), ýòè �óíêöèè ìîæíî ïðèáëè�æåííî îïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ ðàññìîòðåííûõ âûøåèíòåðïîëÿöèé. Îäíàêî òî÷íîñòü òàêèõ èíòåðïîëÿ�öèé ìîæåò áûòü îöåíåíà òîëüêî ñ ïîìîùüþ ïîñëå�äîâàòåëüíûõ ðàñ÷åòîâ ab initio.

6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ çàêëþ÷åíèå ïåðå÷èñëèì îñíîâíûå ðåçóëüòàòûäàííîé ðàáîòû. �àçâèâàåòñÿ ìåòîä òåîðåòè÷åñêîãîîïèñàíèÿ ìàðòåíñèòíûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó�ÖÊ- è ÎÖÊ-ñòðóêòóðàìè ñ èñïîëüçîâàíèåì îáîá�ùåííûõ �óíêöèîíàëîâ �èíçáóðãà �Ëàíäàó [9; 11℄. Âýòîì ìåòîäå ïðåâðàùåíèå  ! � îïèñûâàåòñÿ ñ ïî�ìîùüþ íåñêîëüêèõ ñëàáîíåîäíîðîäíûõ ïàðàìåòðîâïðåâðàùåíèÿ: �îíîííîãî ïàðàìåòðà, îïèñûâàþùå�ãî îòíîñèòåëüíûå ñêîëüæåíèÿ ïëîòíîóïàêîâàííûõïëîñêîñòåé, è äå�îðìàöèé �ÖÊ-ðåøåòêè â îáëàñòèìàðòåíñèòíîãî âêëþ÷åíèÿ. Óêàçàíî íåñêîëüêîðåàëèñòè÷åñêèõ ïóòåé �îíîííîãî ïðåâðàùåíèÿ-�àçû â ïðîìåæóòî÷íóþ ñòðóêòóðó �, áëèçêóþê ÎÖÊ-ñòðóêòóðå. Ïîêàçàíî, ÷òî äàëüíåéøèé ïå�ðåõîä � ! �, çàâåðøàþùèé ïðåâðàùåíèå  ! �,ìîæåò îñóùåñòâëÿòüñÿ ïóòåì îòíîñèòåëüíî ìàëûõäå�îðìàöèé ðåøåòêè. Äàíû ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿýòèõ äå�îðìàöèé, êàê äëÿ ïåðåõîäà â ìàðòåíñèò ñîðèåíòàöèîííûìè ñîîòíîøåíèÿìè Íèøèÿìû, òàê èäëÿ ïåðåõîäà â ìàðòåíñèò ñ îðèåíòàöèîííûìè ñîîò�íîøåíèÿìè Êóðäþìîâà �Çàêñà. Ïðåäëîæåíû îáùèåâûðàæåíèÿ äëÿ �îíîííûõ è äå�îðìàöèîííûõâêëàäîâ â ÎÔ�Ë, êîòîðûå ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿïðè ðàñ÷åòàõ ab initio ýòèõ âêëàäîâ. Ïîäðîáíîîáñóæäàþòñÿ òàêæå âîçìîæíîñòè �åíîìåíîëîãè�÷åñêèõ îöåíîê ÎÔ�Ë íà îñíîâå èíòåðïîëÿöèéèìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î �îíîí�íûõ ñïåêòðàõ, ïàðàìåòðàõ ðåøåòîê è ìîäóëÿõóïðóãîñòè â - è �-�àçàõ. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòûìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ïîñòðîåíèÿ êàê ab initio,òàê è �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ âûðàæåíèé äëÿ ÎÔ�Ë,ïðèãîäíûõ äëÿ èçó÷åíèÿ ñòðóêòóðû è ýâîëþöèèìàðòåíñèòíûõ âêëþ÷åíèé â -�àçå, â ÷àñòíîñòè,ïðîöåññîâ çàðîæäåíèÿ è ðîñòà òàêèõ âêëþ÷åíèé.Àâòîðû ãëóáîêî áëàãîäàðíû Þ. Í. �îðíîñòûðå�âó è Ï. À. Êîðæàâîìó çà ìíîãî÷èñëåííûå ïîëåç�íûå îáñóæäåíèÿ, à òàêæå ÈÒÖ ¾Àóñ�åðð¿, Ìàãíè�òîãîðñê, çà èíèöèèðîâàíèå è ïîääåðæêó ýòîé ðà�áîòû. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ�êå �ÔÔÈ (ãðàíò �09-02-00563); â ðàìêàõ ïðîãðàì�ìû ïîääåðæêè âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë �Ô (ãðàí�òû ÍØ-3004.2008.2, ÍØ-7235.2010.2) è ïðîãðàììûðàçâèòèÿ íàó÷íîãî ïîòåíöèàëà âûñøåé øêîëû �Ô(ãðàíò �2.1.1/4540).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Ì. Å. Áëàíòåð, Ôàçîâûå ïðåâðàùåíèÿ ïðè òåðìè�÷åñêîé îáðàáîòêå ñòàëè, �ÍÒÈ ×åð. Öâåò. Ìåò.,Ìîñêâà (1962), ãë. 4.936
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