
ВЕСТН. САМАР. ТЕХН. УН-ТА. СЕР. ФИЗ.-МАТ. НАУКИ. 1996. № 4. 

Физика твердого тела 

У Д К 530.145 + 538.9 

Д . М. Г У Р Е Е В , С. И. М Е Д Н И К О В 

К В А Н Т О В Ы Й П О Д Х О Д К П Р О Ц Е С С А М П Е Р Е С Т Р О Й К И 
К Р И С Т А Л Л И Ч Е С К О Й Р Е Ш Е Т К И 

На основе квантовых представлений, базирующихся на концепции волн перестройки 
решетки, проведен анализ процессов перестройки кристаллической решетки, происхо­
дящих на движущемся фронте (границе) перестройки кристалла. Для введения и 
квантования последних использован метод акустико-механической аналогии и кван­
товые условия Зоммерфсльда. Рассчитаны энергии и скорости распространения волн 
перестройки решетки. Наряду с квантами, обладающими определенным импульсом, 
введены в рассмотрение кванты, обладающие определенным методом количества 
движения. На основе развитых представлений предложено новое выражение для 
расчета вероятности термофлуктуационных процессов в кристалле. Проведен числен­
ный анализ скорости роста '^-фазы в железе в процессе а-'\-пре в ращения. Получено удов­
летворительное согласие с экспериментом. Обсуждены ограничения и перспективы 
дальнейшего развития предлагаемой концепции. Для прямой экспериментальной про­
верки концепции предложено исследовать дифракцию электронов и т. п. на волнах 
перестройки решетки, т. е. в процессе фазовых превращений или разрушения кри­
сталлов. 

П р и теоретическом а н а л и з е физических процессов, протекающих 
в к р и с т а л л а х при фазовых превращениях первого рода, рекристалли­
зации, деформации , разрушении , при ударном нагружении и т. п., 
стержневым вопросом является х а р а к т е р перестройки кристаллической 
решетки. Перечисленные процессы объединяет то, что перестройка ре­
шетки при их протекании ироисходит путем перемещения границ, 
р а з д е л я ю щ и х исходную и конечную области к р и с т а л л а — исходную и 
конечную фазы . В настоящее время д л я а н а л и з а подвижности границ 
используются различные атомистические модели, основанные на дисло­
кационных представлениях о строении границ [ 1 — 5 ] . Однако , несмот­
ря на известные достижения такого подхода, необходимо отметить и 
его ограниченность, не позволяющую р а с с м а т р и в а т ь природу физиче­
ских процессов на элементарном уровне. Действительно , во-первых, 
известные атомистические теории основываются на статической модели 
границы и не учитывают динамическую структуру последней [ 6 — 8 ] , 
которая принципиальна д л я понимания кинетики процесса, а, во-вто­
рых, игнорируют основанные на квантовой механике представления 
о кристалле как о системе особых волн — квазичастиц . 

Ц е л ь ю данной работы является развитие квантового подхода к 
процесса1м перестройки решетки, определение энергий и скоростей рас­
пространения волн перестройки решетки и применение .полученных 
результатов д л я а н а л и з а ряда принципиальных вопросов физики фазо­
вых превращений. 

П р е д в а р я я д а л ь н е й ш е е изложение , отметим принципиальное отли­
чие развршаемой концепции от результатов работ [ 9 — И ] , в которых 
процессы упорядочения в твердых растворах а н а л и з и р о в а л и с ь при 
помощи метода , развитого Боголюбовым в теории неидеального бозе-
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га за [12 ] , т. е. метода теории фазовых превращений второго р о д а . 
В этом случае не было необходимости в а н а л и з е механики д в и ж е н и я 
границ р а з д е л а , поскольку превращение происходит одновременно по 
всему объему. П о этой ж е причине не вызывают затруднений введение 
волн флуктуации п а р а м е т р а порядка и, что принципиально в д а н н о м 
методе, возможность проводить вычисления в импульсном представ­
лении. 

В данной работе волны перестройки решетки вводятся д л я описания 
широко распространенного случая , когда перестройка решетки проис­
ходит на д в и ж у щ е м с я фронте п р е в р а щ е н и я . Д л я введения таких волн 
используется метод акустико-механической аналогии [13, 14] . С точки 
зрения акустики [15, 16] д в и ж у щ у ю с я границу р а з д е л а ф а з м о ж н о 
р а с с м а т р и в а т ь к а к поверхность р а з р ы в а , что, впрочем, очевидно, т а к 
как последняя р а з д е л я е т ф а з ы с ра зными физическими свойствами . 
В то ж е время из результатов работ [14, 17] следует, что поверхность 
р а з р ы в а , распространение которой описывается уравнением гипер­
болического типа, является т а к ж е волновым фронтом, который на 
основании акустико-механической аналогии является поверхностью 
постоянного действия . Последнее обстоятельство и позволяет по а н а л о ­
гии с ходом рассуждений Д е - Б р о й л я [18, 19] ввести волны перестрой­
ки решетки. 

Согласно принципу наименьшего действия траектория механической 
системы (для простоты речь идет о консервативной системе с одной 
степенью свободы) определяется из условия экстремума действия 

б f {P6Q-~E6t) - О, (1) 

где Р — импульс, Е — энергия, 6Q и 6^ — вариации обобщенной ко­
ординаты и времени соответственно. Этому принципу д о л ж н ы , очевид­
но, удовлетворять и траектории , пересекающие волновой фронт, т. е. 
п е р е в о д я щ и е механическую систему в другое состояние. Согласно ана­
лизу [20, 21] такие траектории д о л ж н ы соответствовать обобщенному 
условию В е й е р ш т р а с с а - Э р д м а н н а 

[PbQ-E8t] = 0. (2) 

Здесь к в а д р а т н ы е скобки отрал<ают с к а ч о к величин при переходе через 
фронт. З а п и ш е м (2) в ином виде: 

рбд—гбх = const , (3) 

где Р=[Р], 6 ^ = [ 6 Q ] , г = [Е1 6т = [6/]. Очевидно, 8 есть разность энер­
гий системы в р а з л и ч н ы х фазовых состояниях , а бт — время перехода 
системы из одного квантового состояния в другое. Поэтому на основа­
нии принципа соответствия Б о р а - З о м м е р ф е л ь д а [22, 19] е м о ж н о 
отождествить с энергией кванта перестройки решетки, а 6 t~i — с его 
частотой. Отсюда следует, что д л я элементарного процесса поглоще­
ния одного кванта перестройки решетки константа в в ы р а ж е н и и (3) 
д о л ж н а быть равной постоянной П л а н к а h. Такой вывод согласуется 
с квантовым условием З о м м е р ф с л ь д а [22, 19], согласно которому 
укороченное действие p6q меняется на постоянную П л а н к а h всякий 
раз , когда система переходит из одного квантового состояния в другое . 

Д л я определения величины г примем величину 6^ равной естествен­
ному п а р а м е т р у к р и с т а л л а — периоду кристаллической решетки а, 
В результате получаем 

P^h/a = nG, (4) 
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где G — вектор обратной решетки. П о л а г а я , что масса кванта пере­
стройки решетки равна массе иона М, получаем следующий резуль­
тат для скорости кванта перестройки решетки: 

и,- = hGJM. (5) 

Д л я металлов х а р а к т е р н ы е значения V; составляют 1 —10 I M / C . З а м е ­
тим, что численно р а в н а я Vi скорость была умозрительно введена 
ранее в р а б о т а х [15, 16] как к р р 1 т и ч е с к а я групповая скорость атомов, 
при превышении которой пластическое течение к р и с т а л л а приобретает 
стохастический (турбулентный) характер . В р а м к а х данной концепции 
этот результат очевиден, поскольку при v>Vi, становится возможным 
процесс генерации волн перестройки решетки. 

Аналогичные р а с с у ж д е н и я можно провести д л я описания перестрой­
ки электронной подсистемы кристалла и записать д л я скорости кванта 
перестройки в ы р а ж е н и е 

Ve = hG/M. ( 6 ) 

Здесь т — э ф ф е к т и в н а я масса электрона . 

В ы р а ж е н и я (3) — (6) позволяют сделать следующие оценки вели­
чин 8 ; и 8^: 

= hvi/a = h^ldm - Mvh. (7) 

бе = hveja = h^/a?m = mv'^e. (8) 

Очевидно, Ve и 8 e близки К характсрным п а р а м е т р а м электронной 
подсистемы к р и с т а л л а — скорости и э н е 1 р г и и Ферми соответственно. 

Оценка величины 8, есть {т/М)^^'^ 1шо ^ 10~2 — Ю""^/Гшо, где COD — 
частота Д е б а я . 

М е ж д у Vi и Ve существует определенная корреляция . Действитель­
но, используя соотношение Б о м а - С т а в е р а д л я скорости звука [ 2 3 ] , 
с учетом (4) — ( 8 ) получаем 

ViVe = C's. (9) 

где Cs — скорость звука . 

Подобным образом можно построить целую иерархию х а р а к т е р н ы х 
скоростей. Н а п р и м е р , 

V.Cs = V^M- (10) 

Согласно [15, 16] VM — м а к с и м а л ь н а я групповая скорость атомов, 
при превышении которой происходит р а з р у ш е н и е кристалла , посколь­
ку давление pQ^pCsVM (здесь р — плотность) в такой волне превы­
шает теоретическую прочность. 

Полученные результаты позволяют оценить и х а р а к т е р н ы е р а з м е р ы 
областей кристалла , в которых возможна корреляция в движении 
атомов. В этом случае , очевидно, наибольший интерес представляет 
максимально в о з м о ж н а я корреляционная длина 

l = hVe/El. (11) 

Оценки дают / ^ 0 . 1 - ^ 1 . 0 мкм, что согласуется с р а з м е р а м и дислокаци­
онной сетки Ф р а н к а [ 3 ] , а т а к ж е с экспериментально регистрируемы­
ми р а з м е р а м и з а р о д ы ш е й новой ф а з ы в к р и с т а л л а х [24, 25, 6 ] . 
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Известно, что большинство физических процессов в к р и с т а л л а х 
происходит термофлуктуационно [ 1 , 2 ] . В основе расчета вероятностей 
терхмофлуктуационных процессов л е ж и т теория абсолютных скоростей 
реакций [ 1 ] . Д л я скорости перемепхения фазовых границ известна 
следуюпхая оценка : 

с;^ = о , е х р ( — f / ^ r ) . (12) 

Здесь U^==exp(—U/kT) — вероятность флуктуации ; U — энергия ак­
тивации перестройки решетки, которая трактуется к а к энергия , 
необходимая д л я преодоления потенциального барьера , р а з д е л я ю щ е г о 
р а з л и ч н ы е ф а з ы . Вывод ф о р м у л ы (12) основан на том, что д в и ж е н и е 
границы происходит скачкообразно , причем Cs — ее ф а к т и ч е с к а я ско­
рость, а Vph — средняя . Основная проблема при использовании выра-
л^ений типа (12) д л я конкретных расчетов состоит в определении 
величины энергии активации f/. Действительно , согласно теории абсо­
лютных скоростей реакций активированный комплекс состоит только 
из одного атома , что противоречит современным представлениям о пе­
реносе тепловой энергии в к р и с т а л л а х , поскольку за в р е м я ж и з н и 
активированного комплекса происходит его взаимодействие с Ю^ч-Ю^ 
о к р у ж а ю щ и м и его атомами , т. е. процесс является коллективным 
[5, 2 6 ] . В р а м 1 к а х квантовой концепции перестройки решетки м о ж н о 
развить ?ювый, свободный от у к а з а н н ы х недостатков , подход к анали­
зу термофлуктуационных процессов, основанный на теории стохасти­
ческих свойств энергетического спектра квантовых систем [27]L 

Согласно (2 ) , (3) действие при переходе квантовой системы из 
одного состояния в другое получает конечное приращение h, в то вре­
мя, к а к ее энергия изменяется на -малую величину 6E = Ei, 6Е\/Е<^1, 
где Е — х а р а к т е р н а я энергия системы ( к р и с т а л л а ) . В работе [27] 
показано , что д л я устойчивых ф а з о в ы х траекторий динамических сис­
тем бесконечно малое изменение энергии 6Е не приводит к конечному 
п р и р а щ е н и ю действия pbq^-h. Д л я того, чтобы приращение действия 
имело конечную величину, необходимо, чтобы ф а з о в ы е траектории , 
отвечающие энергиям Е и Е-^ЬЕ^ были статистически независимыми. 
Д л я этого, по крайней мере, по одной обобщенной координате системы 
д о л ж н о происходить стохастическое перемешивание . Согласно [27] 
вероятность такого процесса подчиняется следующей закономерности : 

W = ехр ( — c o n s W ) , (13) 

где — число столкновений (рассеиваний) , необходимое системе д л я 
того, чтобы ф а з о в а я траектория с энергией Е + 6Е стала статистически 
независимой от траектории с энергией Е. 

П р и вычислении N будем исходить из волновой концепции пере­
стройки решетки. В этом случае з а д а ч а определения LV сводится к 
стандартной з а д а ч е теории рассеяния элементарных в о з б у ж д е н и й в 
кристалле . Поэтому согласно [23] IV можно оценить как отношение 
длины рассеяния Л к периоду решетки а: 

N = A/a. (14) 

Д л я определения Л используем приближение Грюнайзена [ 2 3 ] . В ре­
зультате д л я длины р а с с е я н и я фононов с волновым вектором, р а в н ы м 
и , получаем ( р а с с м а т р и в а е т с я случай высоких температур T>TD) 

A = c o n s t / r 8 r . (15) 
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Здесь Г ^ 2 — п а р а м е т р Грюнайзена , гг — термическая д и л а т а ц и я ре­
шетки. Окончательно д л я вероятности флуктуации получаем 

W = ехр ( — c o n s t / r e z ) . (16) 

В дальнейшем согласно анализу [28] примем в (il6) c o n s t = l . Уточ­
нение численного значения этой величгшы требует развития более 
детальной теории. С р а в н и в а я в ы р а ж е н и я (12) и (16) , д л я л о г а р и ф м а 
вероятности термофлуктуационного процесса получаем 

U/kT= 1/Тгт. ( 1 7 ) 

Заметим , что р е з у л ь т а т (17) можно получить, формально проводя 
тождественные преобразования левой части в ы р а ж е н и я (17) и учиты­
вая , что ^ ^ а ^ , kT^fx^T, гт^х^т/а^, где / — к в а з н у п р у г а я сила, х^г — 
средний квадрат тепловых атомных колебаний [ 2 9 ] . 

Продемонстрируем полученные результаты на примере расчета ско­
рости роста 7 -фазы прн а -у-превращении в ж е л е з е . З а м е т и м , что 
несмотря на то, что эта з а д а ч а долгое время я в л я л а с ь предметом дис­
куссий среди металловедов , ее нельзя признать разрешенной [1 , 3 0 ] . 
Оценим вначале фактическую скорость границы. При этом будем исхо­
дить из концепции кооперативной перестройки решетки [28, 3 1 ] , со­
гласно которой при переходе в новую фазу к а ж д ы й атом смещается 
иа расстояние aeph, где Sph — ф а з о в а я д и л а т а ц и я . Время , за которое 
происходит ф а з о в а я перестройка решетки, оцепим как где 

— определяется (8 ) . Окончательно с учетом (12) , (16) , (17) по­
лучаем 

Vnh = ( a 8 , / , 8 . / / i ) e x p ( — 1 / Г 8 7 - ) . (18) 

В в ы р а ж е н и и (18) комплекс aephSe/h определим как скорость звука 
г . ^ З - Ю ^ м / с , а комплекс Г8г — как (р.. -f р . ) 7, где и — к о э ф ­
фициенты линейного термического расширения а- и у - ф а з ы соответст­
веино. Согласно [32] р . = 1,9-10 '^Л'ч р-̂  - 2.2-10 "^ / ( -^ Окончатель­
но из в ы р а ж е н и я (18) получаем, что скорость роста у - ф а з ы в ж е л е з е 
при 7 = 1 1 9 5 / < ' составляет 0 ;5 /7^5 -10"*^ м м / с , находясь в хорошем соот­
ветствии с экспериментальными данными [ 3 3 ] . 

М о ж н о и д а л ь ш е продолжить список экспериментов , относящихся 
к различным физическим процессам в кристаллах , и конструктивно 
рассмотреть их в р а м к а х развиваемой концепции. О д н а к о более акту-
альньим представляется провести а н а л и з ограничений и путей д а л ь н е й -
luero развития последней. В данной работе квантование волн пере­
стройки решетки проводится путем н а л о ж е н и я квантовых условий^ 
аналогично тому, как это делалось в «старой квантовой механике», а 
не при помоши р е ш е н и я з а д а ч и на собственные значения , к а к в методе 
Шредингера . В результате мы имеем наглядность при интерпретации 
процессов — волновой фронт, что позволяет на основе интуитивных 
соображений непосредственно получать многие р е з у л ь т а т ы , но теряется 
глубина анализа . Поэтому в перспективе волны перестройки решетки 
д о л ж н ы анализироваться как решения уравнения Шредингера д л я 
кристалла . 

Говоря об экспериментальном подтверждении развиваемой концеп­
ции, необходимо отметить, что прямым доказательством существования 
волн иерестройки решетки будут эксперименты, в которых имеют место 
явления интерференции или д и ф р а к ц и и последних. Такие данные мож­
но получать, применяя стандартные методы а н а л и з а структуры и энер-
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гетического спектра элементарных возбуждений к р и с т а л л а . Экспери­
менты в этой области немногочисленны. Н а п р и м е р , а в т о р а м и [34] 
о б н а р у ж е н о аномальное уменьшение ф а к т о р а Д е б а я - У о л л е р а вблизи 
точки мартенситного превращения . Интересные д а н н ы е получены в ра­
ботах [15, 16] на основе акустической э м и с с и и из зон р а з р у ш е н и я 
к р и с т а л л о в . В частности, сделан вывод о том, что р а з р у ш е н и е кристал­
лов происходит спиралеобразно , т. е. путем о б р а з о в а н и я дисковых 
трещин. Д е т а л ь н ы й а н а л и з этого явления выходит за р а м к и данной ра­
боты, т е м не ' М е н е е следует сказать , что э т а проблема м о ж е т быть 
конструктивно п р о а н а л и з и р о в а н а на основе р а з в и в а е м о й концепции. 
Д л я этого, однако , надо предположить , что н а р я д у с введенными выше 
к в а н т а м и перестройки решетки, о б л а д а ю щ и м и определенным импуль­
сом, существуют т а к ж е кванты с определенным моментом количества 
д в и ж е н и я (кратным постоянной П л а н к а h). Д л я а н а л и з а таких (вра­
щ а т е л ь н ы х ) квантов применима методология , р а з в и т а я выше. Поэтому 
д л я угловых частот в р а щ а т е л ь н ы х квантов м о ж н о сразу з а п и с а т ь 

Qi = si/h^ (19) 

Qe = se/h, (20) 

Основные выводы и результаты предложенной квантовой концеп­
ц и и перестройки решетки сводятся к следующему. 

1. Перестройка кристаллической решетки происходит дискретно 
путем испускания квантов перестройки решетки одной фазой и погло­
щения их другой. 

2. Энергии и скорости распространения квантов перестройки ре­
шетки в ы р а ж а ю т с я через п а р а м е т р ы элементарных возбуждений . 

3. В р а м к а х квантовой концепции перестройки решетки хорошо 
описываются термофлуктуационные процессы. П о к а з а н о , что л о г а р и ф х М 
вероятности термофлуктуационных процессов определяется обратной 
величиной д и л а т а ц и и решетки. 

4. Д л я экспериментальной проверки и уточнения положений кван­
товой конценции перестройки решетки предложено исследовать ди­
ф р а к ц и ю элементарных частиц (электронов , нейтронов) или рентгенов­
ских лучей на волнах перестройки решетки , т. е. в процессе ф а з о в ы х 
пр е вра ще ний или разрушения . 
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У Д К 539.219.3 

А. Д . В А С И Л Ь Е В 

Д И Ф Ф У З И Я ПО Д В И Ж У Щ И М С Я Д Е Ф Е К Т А М Р Е Ш Е Т К И В М Е Т А Л Л А Х И 
С П Л А В А Х 

Рассмотрены вопросы диффузии по движуи^имся дефектам кристаллической решетки: 
по границам зерен, по границам фаз, по дислокациям. Основное внимание уделено 
описанию диффузии по движуш^имся границам зерен и связанным с этим процессом 
твердотельным реакциям: прерывистому выделению, прерывистому огрублению, пре­
рывистому растворению. Отдельно рассмотрен вопрос миграции границ зерен, вызван­
ной диффузией. 
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