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Кинетика порообразования при пластической деформации кристаллов со струтурой хлористого цезия
исследована как начальная стадия фазового перехода первого рода в деформируемой среде. Найдена форма и
критические размеры микронесплошностей в зависимости от критического скалывающего напряжения. Число
критических микрополостей в единице объема, возникающих в единицу времени на поверхности плоскости
скольжения, определено на основе кинетики образования пар заряженных вакансий. Оценена объемная доля
пoр на начальной стадии пластической деформации кристаллов CsBr, CsI.

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (грант № 99-03-32768) и Российского федерального
центра ”Интеграция” (проект № A 0151).

Неоднородная пластическая деформация кристаллов
взаимосвязана с локальным возникновением микроне-
сплошностей, таких как вакансии, дивакансии и их
скопления. Экспериментальные и теоретические иссле-
дования взаимосвязи неконсервативного скольжения с
дефектом плотности ионных кристаллов хорошо из-
вестны [1–3]. Результаты экспериментальных исследо-
ваний [2,3] относятся к определению концентрации ва-
кансий, возникающих при неконсервативном движении
дислокаций, в основном в кристаллах со структурой
хлористого натрия при нормальной температуре. Среди
исследований такого рода важны прямые наблюдения
микропор, показывающие начальную кинетику разруше-
ния при деформировании кристаллов [4,5]. Однако для
ионных кристаллов прямые наблюдения при помощи
оптической микроскопии предполагают использование
отжига кристалла после достижения некоторой степени
пластической деформации, поэтому коагуляция генери-
руемых вакансий обеспечивается в большей мере темпе-
ратурным воздействием на кристалл.

В данной работе теоретически оценивается вклад
скольжения в процесс порообразования в ионном кри-
сталле. Исследование основано на работе [6], где ана-
лизировалось возникновение новой фазы в объеме ма-
териала и показано, что при определенных условиях
в твердом теле начинают зарождаться микрополости
не за счет диффузии вакансий, а за счет их рожде-
ния непосредственно вблизи поверхности или на са-
мой поверхности поры и перехода их из твердого тела
в пору. В данной работе рассматривается состояние
метастабильного равновесия, которое создается около
поверхности скольжения. Процесс сдвига на поверхности
скольжения порождает микрополости, более энергети-
чески выгодные, чем сферические, а именно сфериче-
ские сегменты, ограниченные плоскостью скольжения.
Эта особенность процесса разрушения не вносит суще-
ственных изменений в анализ фазового перехода при

условии, что образующаяся новая пористая фаза не вли-
яет на процесс скольжения. При таком предположении
последующий анализ будет рассматриваться как первое
приближение для двух основных оценок порообразова-
ния — критического радиуса полости и числа полостей,
возникающих в единицу времени в единице объема после
начала пластической деформации в кристалле. В данной
работе модель применяется к оценке порообразования
галогенидов цезия со структурой хлористого цезия на
начальной стадии пластической деформации.

1. Модель зарождения полостей
на поверхности скольжения

Хорошо известно, что движущей силой любого фазо-
вого перехода первого рода является разность термоди-
намических потенциалов в новой и старой фазах. При
этом в случае растворов такая разность потенциалов
есть следствие разности концентраций и соответственно
энергетических состояний атомов в новой и старой
фазах. В случае роста пор под нагрузкой движущей силой
процесса их образования будет разность термодинамиче-
ских потенциалов сплошной среды (старая фаза) и поры
(новая фаза). Эта разность потенциалов есть следствие
разности состояния вакансии в твердом теле и поре под
нагрузкой.

Как и ранее в работе [6], в случае слабой метастабиль-
ности основные характеристики процесса порообразова-
ния будут определены на основе классической теории
зарождения. В данном случае необходимо подчеркнуть,
что новая фаза образуется на поверхности скольжения.
При образовании зародыша новой фазы на подложке,
как известно [7], минимальная работа пропорциональна
углу смачивания. Угол между касательной к поверхности
полости и поверхностью скольжения в точке их со-
прикосновения Θ будем рассматривать аналогично углу
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смачивания в теории зарождения дисперсных частиц на
подложке из раствора. Будем считать, что образующийся
зародыш полости не взаимодействует с подложкой–плос-
костью скольжения. В этом случае минимальная работа
образования зародыша новой фазы на подложке имеет
вид [7]

Amin = Z(Θ)A0
min, (1)

где A0
min в свою очередь является минимальной работой

образования зародыша в объеме нагруженного матери-
ала и задается соотношением [6] A0

min = 4πr3(µ(σv)
− µ′(σv))/3Ωv + 4πγr2 [6], где µ и µ′ — химические
потенциалы структурного элемента, из которых состо-
ит зародыш полости. Ωv — объем этого структурного
элемента, σv — тензор напряжений, соответствующий
метастабильному состоянию локализованной области.

Поверхностное натяжение подложки, необходимое в
новой модели образования фазы, представляет собой
работу образования единицы площади скольжения (γ2).
Угол Θ определяется равенством [7]: Θ = arccos (γ2/γ),
где γ — поверхностное натяжение свободной поверхно-
сти полости. Z — доля объема сферического сегмента
относительно сферического зародыша радиуса r , опреде-
ляемая равенством Z = (1/4)(2−3 cos(Θ)+cos3(Θ)) [7],
которое можно записать как

Z = (1/4)
(

2− 3γ2/γ + (γ2/γ)3
)
. (2)

Предположим для простоты, что скольжение начинается
в одной системе. Обозначив Ωτ объем структурного
элемента, на верхней грани которого действует ска-
лывающее напряжение и Sb — площадь поверхности
скольжения, запишем работу образования поверхности
скольжения на единицу этой поверхности в первом
приближении в виде γ2 = εmaxτmaxΩτ /Sb, где εmax —
деформация, вызванная τmax в объеме Ωτ . Поскольку для
кубического кристалла Ωτ = Sbh, где h — расстояние
между плоскостями скольжения, то удельная работа
образования поверхности скольжения имеет вид

γ2 = εmaxτmaxh. (3)

Моделирование образования подложки в виде плос-
кости скольжения в кристалле определяет аргумент в
выражении (2) как тензор с одной ненулевой компо-
нентой τmax. Химические потенциалы µ(σv) и µ′(σv)
в случае подложки–плоскости скольжения могут быть
связаны в первом приближении без учета всестороннего
сжатия соотношением

µ(τmax) = µ′(τmax) + εmaxτmaxΩv,

где εmaxτmaxΩv — работа скалывающих напряжений
при образовании структурного элемента. Структурным
элементом в данной модели, рассматривающей неодно-
родное скольжение в ионных кристаллах, является в
силу требования электронейтральности кристалла пара
заряженных вакансий. Его объем Ωv складывается из

суммы объемов положительного и отрицательного ионов
Ω+

v +Ω−v . Нулевое значением производной минимальной
работы образования A0

min сферического зародыша в объе-
ме материала без подложки дает критический размер
зародыша rc, где

rc =
2γ

εmaxτmax
. (4)

Кинетика образования микронесплошностей при плос-
кости скольжения в терминах стационарного потока
зародышей I рассматривается аналогично работе [6]. Для
единицы объема в единицу времени поток I может быть
записан на основании известных формул [6,7] как

I =
2Dc

a4

√
γZ
T

exp

(
−

Amin

T

)
, (5)

где Dc — коэффициент диффузии в пространстве разме-
ров и a — параметр кубической решетки кристалла. Dc

в общем случае [6] определяется критическим размером,
радиусом структурного элемента, его объемом и кинети-
ческим параметром, мерой потока структурных элемен-
тов, переходящих из среды в зародыш. Из выражения (4)
следует, что в модели с неоднородным скольжением
коэффициент диффузии в пространстве размеров имеет
вид

Drc =
βTΩvε

2
maxτ

2
max

16πavγ2
, (6)

где β — кинетический параметр, T — температура,
Ωv — объем пары вакансий, av — эффективный размер
структурного элемента, av = 3Ω

1/3
v /4π.

В выражении (6) необходимо определить β (Å/eV · s),
который связан с мерой встраивания пары вакансий в
зародыш поры в единицу времени на единицу площади
β0 (1/Å2· s): β = β0Ωvav/T . β0 определяется активаци-
онной формулой [1,7]. Создание вакансий как искажения
плоскости скольжения в первом приближении можно
отнести за счет действия максимального скалывающего
напряжения, величина которого вычисляется при помо-
щи эффективного модуля сдвига, связанного с неодно-
родностью скольжения. Тем самым энергия образования
пары вакансий Ei оценивается как Ωvεmaxτmax без учета
энергии упругой релаксации. Если число одноименных
дислокаций на единицу площади скольжения N, то

β0 =
N
q
ν exp

(
−Ei/T

)
, (7)

где ν — частотa и q — число направлений скольжения
в плоскости скольжения. Минимальная работа образова-
ния зародыша при r = rc, которая существенно влияет
на порядок потока критических зародышей в единице
объема в единицу времени I , уменьшается в 1/Z раз
относительно объемной модели порообразования [6] и
есть

Amin(rc) =
16πZγ3

3ε2
maxτ

2
max

. (8)
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τmax, GPa rc, Å Z Ωv, Å3 Vc, Å3 β, Å2/eV · s Dc, Å2/s IVc

CsBr 0.86 19 0.01 50 290 102−106 10−1−0.5 · 103 10−5−10−1

CsI 0.68 24 0.10 60 5200 10−1−103 10−4−0.5 10−13−10−10

Выражение для потока (5) из формул (2), (4), (5), (6)
и (8) принимает вид

I =
Nν
√

TZΩvε
2
maxτ

2
max

8qπa4avγ
√
γ

× exp

(
−

(
εmaxτmax

T
Ωv +

4πZγ3

Tε2
maxτ

2
max

))
. (9)

В выражении (9) геометрический фактор определяется
зависимостями (2) и (3). При малой удельной работе
образования поверхности скольжения γ2 относительно
поверхностного натяжения при фиксированной темпера-
туре поток пор имеет максимум при εmaxτmax = 41/3Z1,
где Z1 = hγ/a2

v. Если же удельная работа образования
поверхности скольжения близка к поверхностному на-
тяжению при фиксированной температуре, то максимум
потока пор возможен при εmaxτmax = 31/2Z1/(1+3Z3

1)1/3.
Пропорциональная зависимость между εmaxτmax и γ ,
характерная для классического моделирования хрупкого
разрушения отрывом [8], в данном случае приводит к
локализованному порообразованию в кристалле.

Из (9) следует, что максимальный поток в единице
объема зависит от структуры кристалла, системы сколь-
жения и поверхностного натяжения. Если считать, что
изменение температуры от кристалла к кристаллу в
серии опытов по пластическому деформированию кри-
сталлов не влияет на систему скольжения, то макси-
мальный поток I увеличивается с ростом температуры.
В обшем случае деформирования произвольного кри-
сталла зависимость потока от температуры нелинейна,
так как такие величины, входящие в (9), как число
линий скольжения на единицу площади поверхности,
максимальное скалывающее напряжение, поверхностное
натяжение зависят от температуры.

2. Обсуждение

Хорошо известны результаты измерений дефекта
плотности при пластической деформации хлористого
натрия [2], имеющие порядок 10−2−10−4, характерный
для пластической деформации ионных кристаллов при
нормальной температуре. Данная модель для кристаллов
со структурой хлористого натрия приводит к настолько
низким значениям критического размера, что введение
поверхностного натяжения не может быть оправдано.
В качестве модельных кристаллов были взяты гало-
гениды CsBr и CsI, которые имеют низкие, а значит,
и приближенные к реальным значения максимального
скалывающего напряжения τmax в плоскости {110} в
направлении 〈001〉. Согласно модели Френкеля [1], для

сдвига в объеме Ωτ , τmax = Gb/(2πh), где G — модуль
сдвига и b — модуль вектора Бюргерса, εmax = 0.25.
Учет неоднородности скольжения в выбранной системе
скольжения (гипотеза Маккензи [8]) предполагает выбор
модуля сдвига в виде модуля жесткости G = C44, значе-
ния которого для кристаллов CsBr и CsI соответственно
равны 7.6 и 6.2 GPa [9]. Расстояние между плоскостя-
ми скольжения и модуль вектора Бюргерса, очевидно,
выражаются через параметр решетки h =

√
2a и b = a

для выбранной системы скольжения, где, по данным [10],
a = 4.29 Å (CsBr) и 4.57 Å (CsI). Критический радиус (4)
и особенно поток (9) существенно зависят от величины
поверхностного натяжения, которое для ионных кристал-
лов имеет порядок γ ≈ 0.01 (eV/Å2) [11]. Объем заря-
женной пары вакансий Ωv вычислен по данным [10] как
сумма объемов положительного и отрицательного ионов.
В плоскости {110} два направления скольжения [9], сле-
довательно, q = 2 и, согласно [1], N = 108−1012 (1/m2).
Порядок величин кинетического параметра, дисперсии
и объемной доли микрополостей (IVc), Vc = Z4πr3

c/3,
найденные по формулам (7), (8) и при помощи (9),
приведены в таблице.

Оценка критического радиуса по формуле (4), предста-
вленная в таблице, показывает что критические радиусы
для галогенидов со структурой хлористого цезия имеют
порядок десятков ангстрем. Величины геометрического
фактора, определенного по формулам (3) и (2), различа-
ются для кристаллов, отличающихся только параметром
решетки, что существенно для оценки основной харак-
теристики процесса I в силу соотношения (1). Таблица
иллюстрирует два результата, характерных для реальных
физических процессов в ионных кристаллах. Один из них
связан с разным по интенсивности образованием заро-
дышей критического размера с началом пластической
деформации, а другой заключается в скольжении вдоль
плоскости, где действует максимальное скалывающее
напряжение. Оценка влияния того или ионого процесса
на состояние кристалла дается при помощи параметра β.
Этот же параметр существен при определении порядка
дисперсии Dc (6), значительная вариация которой явля-
ется признаком хрупкого поведения материала (разброс
в размерах микронесплошностей).

В данной модели впервые удельная работа максималь-
ного скалывающего напряжения (τmaxεmaxh) связана с
поверхностным натяжением. Это соотношение выглядит
как хорошо известная прямая пропорция между энергией
отрыва и поверхностным натяжением в кристалле [8],
но в отличие от последнего имеет смысл максимальной
локализации разрушения на микроуровне в начале пла-
стической деформации кристалла.
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