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Рссматривается перемещение атома гелия через кристаллическую структуру кварца, нарушенную дисло-
кациями. Обсуждаются два случая их воздействия на перемещение атома гелия. 1) Дислокации, в частности
винтовые, могут быть представлены как сжатые или растянутые спиральные (шести-, четырех-, трехчленные)
каналы, состоящие из тетраэдров SiO4. В этом случае атом гелия движется внутри дислокации как в кристал-
лографическом канале с измененными параметрами. 2) Дислокации могут пересекать кристаллографический
канал. Это ведет к избытку или недостатку атомов кислорода тетраэдров SiO4 в непосредственном окружении
атома гелия, находящегося в канале. В обоих случаях перемещение атома гелия выглядит как солитон
Френкеля−Конторовой. Но во втором случае зависимость энергии активации такого солитона от числа
дефектов имеет разрывной характер и обнаруживает „щель подвижности“ атома гелия.

Работа выполнена при поддержке Швейцарского гранта „Helium migration into quartz crystals“ 7SUPJ048649
и гранта РФФИ № 09-08-00-349-А.

1. Введение

Роль дислокаций в явлениях транспорта инородных
атомов (в частности, атомов гелия) неоднозначна [1].
С одной стороны, дислокации способствуют захвату
атомов гелия с поверхности и их транспорту в глубь
кристалла [2]. С другой — энергия внедрения атома
гелия в ядро дислокации оказывается больше, чем
энергия внедрения в бездислокационную решетку [1], и
захваченные атомы стопорят перемещение дислокаций.
В случае краевых дислокаций сопутствующие им поля

упругих объемных напряжений могут способствовать
переходу инородных атомов в ядро дислокации (или из
него) [3] и тем самым служить дополнительным каналом
для их транспорта, увеличивая коэффициент диффузии,
что и было продемонстрировано в [4]. Для винтовых
дислокаций нормальные к ее оси напряжения отсутству-
ют, и явного стимула для проникновения атома в ядро
винтовой дислокации нет. Но в случае с α-Fe отмечается
возможность перемещения атома гелия как вдоль [1,5],
так и в направлении к ядру дислокации [5] в узкой
цилиндрической области с радиусом порядка 1.0 nm
вдоль оси винтовой дислокации. В этом отношении вза-
имодействие атома гелия с винтовыми дислокациями в
кристалле кварца представляет тот случай, когда можно
в явном виде выявить их влияние на процессы переноса
атомов гелия. Это основывается на том, что винтовые
дислокации для кварца, как показано в [6,7], являются
наиболее естественными и располагаются вдоль опре-
деленных кристаллографических направлений. В свою
очередь эти направления совпадают с направлениями
кристаллографических каналов, сформированных спи-

ралями тетраэдров SiO4. Винтовые дислокации, кроме
того, для „природных кварцев“ являются ростовыми
дислокациями [6–8]. А в кристалле, находящемся долгое
время в неизменных условиях, из дислокаций отбирают-
ся лишь те, упругая энергия которых минимальна. Эта
ситуация соответствует минимальным значениям векто-
ра Бюргерса b, направленного вдоль соответствующих
кристаллографических каналов [6,7]. Такие дислокации
могли бы определять транспортные свойства кристаллов
кварца, если бы вектор Бюргерса обеспечивал усло-
вие [3]

b ≥ (4/5)1/2πa ≈ 3a,

где a — постоянная решетки. Но для кварца значения
вектора Бюргерса невелики b ≤ 2a [3]. В таком слу-
чае ядра винтовых дислокаций не являются полыми и
не способны беспрепятственно пропускать даже атомы
гелия. Между тем из экспериментального изучения
расположения и конфигурации винтовых дислокаций в
кварце [9] следует, что системам легкого скольжения в
кварце соответствуют плоскости с низкими индексами и
в таких плоскостях лежат винтовые дислокации с мини-
мальными векторами Бюргерса. Эти векторы направле-
ны вдоль образованных спиральным размещением тетра-
эдров SiO4 кристаллографических (гексагональных, тет-
раэдрических и тригональных) каналов. При этом винто-
вые дислокации либо растягивают канал и увеличивают
шаг его спирали в 3/2 раза, если вектор Бюргерса
совпадает с направлением закручивания спирали, либо
сжимают в 1/2 раза в противоположном случае. (В та-
ком случае возможна ситуация, когда ядро дислокации
становится полым). Удалось также выяснить [10], что
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Рис. 1. a) Атом гелия в гексагональном канале, нарушенном
дислокациями. OnOn+1, On+1On+2, . . . , On+5On+6 — ребра тет-
раэдров SiO4, соединяющие центры тяжести атомов кислорода.
c∗−c∗-ось смежного гексагонального канала, тело которого
развернуто по отношению к каналу вдоль оси c−c на 60◦ . Каж-
дый из тетраэдров в своем канале развернут к предыдущему
тетраэдру на 60◦ . a−a — ось ромбоэдрического канала с на-
правлениями 〈1120〉, вдоль которых введены дислокации. A —
возможные позиции атомов кислорода тетраэдров смежных
каналов при введении в соответствующие ромбоэдрические
каналы винтовых дислокаций. Стрелкой указан переход атома
кислорода из смежного канала c∗−c∗. b) Позиции атомов
кислорода канала c−c перенумерованы с учетом только одного
дополнительного атома кислорода, возникшего в окрестности
атома гелия в результате введения дислокации в ромбоэдриче-
ский канал.

эти дислокации оказываются наиболее устойчивыми, по-
скольку обладают минимальными векторами Бюргерса и
соответствуют их минимальной упругой энергии, внося
при этом минимальные возмущения в тетраэдрически
связанные структурные единицы SiO4. Другими словами,
винтовые дислокации в кристалле кварца представляют
такой же линейный объект, что и сам кристаллографи-
ческий канал, но с другим масштабом.
Регулярность расположения тетраэдров SiO4, фор-

мирующих устойчивые сквозные n- (шести-, четырех-,
трех-) членные спиральные кристаллографические ка-
налы вдоль различных кристаллографических направле-
ний и винтовые дислокации, меняющие масштаб этих
каналов, позволяет свести рассмотрение перемещения
атома гелия через кристалл к модели, сходной с моде-
лью Френкеля−Конторовой (ФК) [11,12]. Однако вве-
дение дислокаций (например, пересекающих канал, в

котором находится атом) ведет к нарушению исходной
регулярности — разупорядочению и/или разрушению
канала. Разупорядоченность в модели ФК обсуждалась
с разных позиций [13–17]. В частности, разупорядо-
ченная структура в некоторых случаях может быть
представлена как локально упорядоченная [13] либо
как дополнительная структура в виде петель, отростков
и т. д. [17], имеющих регулярность исходной (ненару-
шенной) структуры, через которую может проходить
ФК-солитон. В нашем случае нарушения, производимые
дислокациями, пересекающими кристаллографический
канал, могут быть сведены к последней ситуации. Перио-
дический потенциал по амплитуде и пространственному
распределению сохраняется, а все изменения, связанные
с нарушением каналов, будут включаться в потенциал
взаимодействия атома гелия с окружением, имеющим ту
же регулярность.
Регулярность расположения тетраэдров SiO4 имеет

и другую сторону. Расстояние az (рис. 1) сопостави-
мо с дебройлевской длиной волны, по крайней мере
для изотопа атома гелия 3He. И при температурах
не выше дебаевской температуры �D = 206.1K [18]
необходим учет квантовых свойств, сопровождающих
взаимодействие атома гелия с окружением. Однако чрез-
вычайно низкий коэффициент диффузии гелия в кварце
наблюдается при комнатных температурах T ≈ 300K:
D ∼ 10−19 cm2/s [19,20]. Отсюда ясно, что на перемеще-
ние атома гелия по кристаллу при этих условиях (при
T > �D) действуют механизмы, превосходящие прояв-
ление квантовых. Последними в таком случае можно
пренебречь. Кроме того, нас будут интересовать контро-
лируемые нарушения регулярной структуры кристалли-
ческого кварца. Поэтому в данной работе воздействие
тепловых и квантовых флуктуаций на перемещение
атома гелия по кристаллу кварца не рассматривается
(но их учет не исключается).
Таким образом, цель настоящей работы состоит в том,

чтобы исследовать влияние винтовых дислокаций, их
плотности и строения на перемещения атома гелия в
кристалле кварца.

2. Модель

Принимая во внимание особенности размещения дис-
локаций, в частности винтовых дислокаций, в кристалле
кварца, можно выделить два наиболее важных момента
при воздействии дислокаций на атом гелия.
a) Атом гелия находится непосредственно в ядре

дислокации.
b) Атом гелия находится в кристаллографическом

канале, ось которого пересекает дислокация (или дис-
локации).
Рассмотрим вторую ситуацию как наиболее общую.

Для определенности пусть атом гелия перемещается в
c-канале с направлением [0001] (рис. 1).
Атомы кислорода, формирующие внутреннюю стенку

канала, создают периодический потенциал U1, в котором
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движется атом гелия,

U1 = A[1− cos(2π�z /az )], (1)

где A — амплитуда потенциала, зависящая от соотноше-
ния „радиусов“ атома He и канала, az — проекция ребра
тетраэдра на z -ось, �z — проекция на z -ось вектора
смещения атома гелия в канале.
Будем создавать дефект в этом канале в присутствии

атома гелия. Для этого воспользуемся винтовыми дис-
локациями, введенными в ромбоэдрические каналы, в
соответствии с [9] (рис. 1, a). Такая процедура имеет два
преимущества в описании воздействия дефекта на атом
гелия.
1) Ось дислокации не меняет расположения проекции

вершин тетраэдров на направление оси c−c гексаго-
нального канала и тем самым сохраняет периодическое
распределение потенциала U1.
2) Эта дислокация разворачивает тетраэдры и рас-

тягивает спираль тетраэдров ромбоэдрического канала
так, что атом кислорода O j из смежного канала c∗−c∗

оказывается сдвинутым вдоль оси a−a в позицию A к
атому гелия (рис. 1, a).
Таким образом, вдоль направления оси c−c регу-

лярность проекций положения атомов кислорода не
изменилась, но в плоскости (0001) вблизи атома гелия
появился дополнительный атом кислорода.
Перемещение атома гелия рассматриваем как движе-

ние классической частицы. Уравнения движения атома
гелия в канале в общем виде

⎧⎨
⎩

md2�/dt2 = −∂U(�, ξn)/∂�,

Md2ξn/dt2 = −∂U(�, ξn)/∂ξn.
(2)

Здесь � — вектор смещения, а m — масса атома гелия.
Смещения атомов кислорода массой M задаются векто-
рами ξn. Индекс n пробегает все значения натурального
ряда до N, где N — полное число атомов кислорода в
кристалле. Полностью уравнения движения атома He и
его окружения приводятся далее после ряда упрощений,
связанных с раскрытием потенциала U.
Представим потенциал U, в поле которого движется

атом гелия, в виде двух слагаемых

U = U1 + U2. (3)

Здесь потенциальное поле U1 вызывает трансляци-
онное перемещение атома гелия по невозмущенному
каналу (1). Потенциал U2 выражает взаимодействие
атома гелия с окружением (рис. 1). Для раскрытия
потенциала U2 воспользуемся подходом, предложен-
ным в [12] для рассмотрения взаимодействия атома
гелия с регулярным расположением тетраэдров SiO4.
Такой подход позволил привести сложное перемещение
атома гелия по регулярному каналу к одномерному
движению и представить перемещение атома гелия как
солитон Френкеля−Конторовой. Чтобы воспользоваться

этим подходом для более сложного случая, связанного с
появлением дополнительных атомов в окружении атома
гелия, кратко напомним его смысл. Пусть атом He
оказался в окружении Z ближайших соседних атомов
кислорода от Z тетраэдров SiO4. Это окружение удобно
представить в виде Z локальных цепочек, в которых
непременно содержится атом He. Тогда, например для
Z = 3, имеем

. . .On−2On−1HeOnOn+1On+2 . . . ,

. . .On−2On−1OnHeOn+1On+2 . . . ,

. . .On−2On−1HeOn+1On+2 . . . . (4)

Сила −∂U1(�, ξn)/∂� (аналог силы Пайерлса) обеспе-
чивает перемещение атома гелия по каналу так, что
элементарный шаг этого перемещения соответствует
переходу n → n + 1 в выражении (4)

. . .On−1OnHeOn+1On+2On+3 . . . ,

. . .On−1OnOn+1HeOn+2On+3 . . . ,

. . .On−1OnHeOn+2On+3 . . . . (4a)

Далее для сокращения записи, описывающей взаимо-
действие атома He в локальной цепочке (4a), ограничим-
ся только учетом ближайших в этой цепочке соседей:

On−1HeOn,OnHeOn+1, . . . ,On−1HeOn+1. (4b)

2.1. Н а р уше н и е б л иж н е г о п о р я д к а. Введение
дислокаций вдоль ромбоэдрических a -каналов нарушает
ближний порядок атома гелия в c-канале. В позициях A
(рис. 1) появляются дополнительные атомы кислорода
развернутых тетраэдров. В таком случае потенциал U
из (2) зависит от числа p недостающих или допол-
нительных атомов кислорода тетраэдров в окружении
атома гелия. Тогда число локальных цепочек, в которых
участвует атом гелия, изменится (рис. 1, b). Для удоб-
ства учета этих изменений представим возникающие ло-
кальные цепочки в виде матрицы, принимая во внимание
сокращенную запись (4b):

(5)
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Соответствие между числом p атомов кислорода в окружении
атома гелия, добавленных введением дислокаций, и числом
локальных цепочек ζ при исходном Z = 3

Число цепочек m, Общее число ζ = ζ (p)

p
вносимых при локальных цепочек,

p2
каждом новом p: добавленных к Z:

m(p) = p + 2 ζ (p) = m(p) + ζ (p − 1)

1 3 3 1
2 4 7 4
3 5 12 9
4 6 18 16
5 7 25 25
6 8 33 36
7 9 42 49
8 10 52 64
9 11 63 81
. . . . . . . . . . . .

Элементы матрицы, выделенные сплошной жирной ли-
нией, соответствуют координации Z = 3. Дополнитель-
ному, четвертому атому кислорода (связанному в тетра-
эдре) соответствует „ступенька“, содержащая атом On+2
и заключенная между жирными — штриховой и сплош-
ной — линиями (см. матрицу (5)). Такой дополнитель-
ный к регулярной структуре атом кислорода будем назы-
вать в дальнейшем дефектом. Ввиду того что смещения
атома гелия рассматриваются независимо в каждой
локальной цепочке (4) и (5), потенциал U2 из (3),
разложенный по этим цепочкам для (5), записывается
в виде приведенной билинейной формы

U2 =
1
2

k=Z∑
k=1

∑
β

Uk−1,k ; ββ(γk−1,k − εk−1)β(εk − γk−1,k)β,

(6)
где Uk−1,k ; ββ — постоянная взаимодействия атома ге-
лия в соответствующей цепочке с ближайшими ато-
мами кислорода в позициях k − 1 и k ; β = x , y, z .
ξk — вектор смещения k-го атома кислорода, γk−1,k —
вектор смещения атома He, заключенного в k-ю
локальную цепочку, указывает направление выхода
из нее. Например, γn−1,n соответствует выходу ато-
ма He из цепочки . . .On−2On−1HeOnOn+1On+2 . . ., а
вектору γn,n+1 соответствует выход атома из цепочки
. . .On−2On−1OnHeOn+1On+2 . . ., и т. д. Так что полный
вектор смещения � атома гелия по каналу

� =
n∑

k=1

γk,k+1. (6a)

Запись (6) означает, что характеристическая матрица
(U2 − λE) вся состоит из нулей (здесь λ — собственное
значение, E — единичная матрица). Ее ранг равен
нулю. Это значит, что все собственные значения λ j

равны между собой (λ1 = λ2 = λ3 = . . . = λ). В резуль-
тате все элементы Uk−1,k ; ββ билинейной формы равны

между собой:
Uk−1,k ; ββ = αγ.

U2 приобретает следующий вид:

U2 =
1
2
αγ

k=N∑
k=1

∑
β

(γk−1,k − εk−1)β(εk − γk−1,k)β . (7)

Полученная билинейная форма U2 характеризуется од-
ной и той же постоянной взаимодействия αγ атома гелия
с окружением для всех локальных цепочек. U2 из (7)
ввиду ее аддитивности удобнее представить в виде
двух частей: регулярной U2(Z) и возмущающей U2(ζ ),
вызванной введением дислокаций,

U2 = U2(Z) + U2(ζ ). (8)

Число слагаемых в U2(Z) равно Z — числу локальных
цепочек (ближайшему окружению атома гелия в невоз-
мущенном канале). Число слагаемых в U2(ζ ) равно ζ —
общему числу локальных цепочек, возникших от избы-
точных атомов кислорода тетраэдров, обращенных к ато-
му гелия (см. таблицу и (5)). При этом оказывается, что
число ζ сопоставимо с квадратом числа p избыточных
атомов кислорода (см. таблицу), возникших на новых
позициях (рис. 1) в окрестности атома гелия. Тогда

U2(ζ ) ∼
∑

k

∑
β
(γk,k−1 − ξk−1)β(ξk − γk,k−1)β

∼ ζ
∑

β
(γ j, j−1 − ξ j−1)β(ξ j − γ j, j−1)β

∼ p2
∑

β
(γ j, j−1 − ξ j−1)β(ξ j − γ j, j−1)β

∼ σ
∑

β
(γ j, j−1 − ξ j−1)β(ξ j − γ j, j−1)β, (9)

т. е. возмущающее поле пропорционально произведе-
нию квадрата числа добавленных атомов кислорода
тетраэдров или площади σ поверхности дефекта на
разность смещений атома гелия и двух ближайших
атомов кислорода в любой цепочке, принадлежащей
дефекту, безотносительно к месту j или k в самом
дефекте. Это позволяет сделать в билинейной форме (9)
эквивалентную замену:

(γ j, j−1 − ξ j−1)β(ξ j − γ j, j−1)β = (1/3)[(γk,k−1 − ξk−1)β

× (ξk − γk,k−1)β + (γk+1,k − ξk)β(ξk−1 − γk+1,k)β

+ (γk−1,k+1 − ξk+1)β(ξk − γk,k+1)β ], (10)

где выражение в квадратных скобках соответствует
невозмущенному каналу при исходной координации
Z = 3. В таком случае U2(ζ ) = (1/3)p2U2(Z) и

U2 = U2(Z) + (p2/3)U2(Z). (11)

Тогда сила F, действующая на атом гелия со стороны
окружения, может быть представлена, согласно (10)
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и (11), в виде

F = −αγ [(γn,n−1− ξn−1)− (ξn −γn,n−1)+(γn+1,n − ξn)

− (ξn+1−γn+1,n)+(γn−1,n+1− ξn+1)− (ξn−1−γn−1,n+1)]

− p2αγ(1/3)[(γn,n−1− ξn−1)− (ξn −γn,n−1)+(γn+1,n − ξn)

− (ξn+1−γn+1,n)+(γn−1,n+1− (ξn+1)− (ξn−1−γn−1,n+1)].
(12)

Из соотношений (11), (12) следует, что потенциаль-
ная энергия взаимодействия атома He с окружением
будет расти с увеличением числа дефектов (избыточных
атомов кислорода) в его окружении как p2. Можно
предположить, что в таком случае вокруг атома гелия
будет образовываться аналог полости, площадь которой
равна площади квадрата со стороной p. При этом появ-
ление дополнительного атома в окружении атома гелия
производит „поверхность“ или «полость» с „площадью
поверхности“ σ ∼ (p)2 (9).
С ростом числа полостей с площадью ∼ p2 в системе

для уменьшения возникающей при этом избыточной
энергии может происходить слияние полостей. И силу,
пропорциональную p2, bp2, будет компенсировать сила,
пропорциональная произведению двух ближайших поло-
стей (p2j × p2j+1) ∼ c p4. В таком случае в приближении,
в котором полости взаимодействуют между собой как
дефекты, на атом гелия при разупорядочении будет
действовать сила, пропорциональная bp2 − c p4. Вся же
сила, действующая на атом гелия со стороны неодно-
родной разупорядоченной структуры, число дефектов в
которой может непрерывно меняться, равна

F ≈ −αγ f − αγ (bp2 − c p4)(1/3)f, (13)

где f = [(γn,n−1 − ξn−1) − (ξn − γn,n−1) + (γn+1,n − ξn)

− (ξn+1 − γn+1,n) + (γn−1,n+1 − ξn+1) − (ξn−1 − γn−1,n+1)].

Тогда из (13) следует, что воздействие разупорядоченной
структуры на атом He может быть сведено к изменению
постоянной взаимодействия атома гелия с окружением:
αγ заменяется на некоторое эффективное взаимодей-
ствие с окружением, зависящим от числа дефектов p,

αγ [1− (bp2 − c p4)/3].

2.2. И з м е н е н и е п о с т о я н н о й в з а и м о д е й с т-
в и я αc . Если ограничиться приведенными выше преоб-
разованиями, то получим систему уравнений, в которой
при выходе атома гелия из дефекта исчезнет и сам
дефект. Такая ситуация вряд ли возможна даже в жидком
состоянии за времена порядка 10−12 s при временах
перехода 10−13 s атома гелия из одного положения в дру-
гое. Кроме того, разупорядочение решетки приводит и к
изменению постоянной взаимодействия между атомами
кислорода αc . Это в свою очередь будет отражаться на
трансляционном движении атома гелия, поскольку при
этом будет меняться „гибкость“ кислородных связей,
характеризуемая в среднем модулем сдвига.

Чтобы сохранить дефекты при отсутствии атома He,
воспользуемся тем же приемом, что и при рассмотрении
внедрения атома He в канал. Только теперь вместо
атома гелия выберем избыточный атом кислорода Oe ,
возникший при введении винтовой дислокации в ромбо-
эдрический канал (рис. 1). Выполняя операции (4)−(13)
в отношении Oe , находим, что в результате масса атома
кислорода заменяется на его эффективную массу.

3. Уравнения движения

После выполненных преобразований уравнения дви-
жения атома гелия в кристалле, нарушенном дислокаци-
ями, приобретают следующий вид:

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨
⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

md2�z /dt2 = −∂U1/∂�z − αγ [1− (bp2 − c p4)(1/3)] f z ,

md2� j/dt2 = −αγ [1− (bp2 − c p4)(1/3)] f j , j = x , y,

Md2ξe, j/dt2 = αc [(ξn+1, j + ξn−1, j − 2ξe,1 j )

+ (ξn, j + ξn−1, j − 2ξe,2 j) + (ξn+1, j + ξn−1, j − 2ξe,3 j)]

+ (bp2 − c p4)[(ξe1, j − ξn−1, j) − (ξn, j − ξe1, j)

+ (ξe2, j − ξn, j) − (ξn+1, j − ξe2, j)

+ (ξe3, j − ξn+1, j) − (ξn−1, j − ξe3, j)]

− αγ [1− (bp2 − c p4)(1/3)] f j , j = x , y, z .
(14)

Здесь m — масса гелия, M — масса атома кислорода,
f i из (13), αγ и αc — постоянные взаимодействия атома
гелия с окружением и взаимодействия атомов кислорода
между собой в отсутствие нарушений.
Чтобы решить эту систему зацепляющихся нелиней-

ных дифференциальных уравнений, сделаем два при-
ближения, связанных с переходом атома гелия между
соседними положениями. Из самого построения урав-
нений движения атома гелия через кристалл кварца
следует, что a) каждое смещение атома гелия сопровож-
дается смещением окружающих его атомов кислорода;
b) атомы окружения возвращаются в исходное состоя-
ние после перехода атома гелия в соседнюю позицию.
Первое следствие (пункт a) предполагает, что через кри-
сталл может двигаться коллектив, состоящий из атома
гелия и сопровождающих его отклонений ближайших
атомов кислорода. Возможность непрерывного перехода
атома гелия из одной позиции в другую в твердом
теле предполагает ограниченность скорости перемеще-
ния такого коллектива скоростью звука. Поэтому мож-
но предположить, что существует такое минимальное
время τ (≈ 10−13 s), за которое отклонения соседних
атомов кислорода не успевают сильно измениться. В та-
ком случае первое приближение, аналогичное [11,12],
предполагает, что за время τ различия в смещениях от
центров тяжести соседних атомов кислорода ξn и ξn+1
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несущественны, т. е.

ξn(t) = ξn+1(t + τ ).

Раскладывая смещения атомов кислорода в ряд Тейло-
ра по τ , вплоть до членов второго порядка включитель-
но, получаем

ξn+1, j + ξn−1, j − 2ξn, j = (d2ξn, j/dt2)τ 2. (15)

Второе приближение следует из пункта b и предпо-
лагает, что смещения атома кислорода не превосходят
смещений атома He при их взаимодействии, по крайней
мере за времена порядка τ . Это приближение эквива-
лентно сохранению импульса в локальной форме [12].
Оно следует из последнего уравнения системы (14)
в результате использования первого приближения и
приводит к соотношению, аналогичному (15), но в
отношении смещений атома He:

ξn+1, j + ξn−1, j − 2γ j ≈ (d2γ j/dt2)τ 2. (16)

Учет приближений a и b упрощает исходную систему
уравнений (14) и сводит ее к виду
⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨
⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

m∗d2�z /dt2 = −∂U/∂�z = −∂U1/∂�z ,

m∗d2�x/dt2 = 0,

m∗d2�y/dt2 = 0,

M∗d2ξn,y/dt2 = 0,

M∗d2ξn,x/dt2 = 0,

M∗d2ξn,z /dt2 = [αγτ
2+(bp2−c p4)αγτ

2(1/3)]d2�z /dt2,
(17)

где m∗ = m − αγ [1− (bp2 − c p4)/3]τ 2 (18)

— эффективная масса атома гелия и

M∗ = M − αc [1− (bp2 − c p4)/3]τ 2 (19)

— эффективная масса атома кислорода из тетраэд-
ра SiO4.
При выводе системы уравнений (17) учитывалось (6a).

Из последнего уравнения системы (17) получаем, что
смещения атома гелия носят дискретный характер и
определяются взаимодействием с n-м атомом кислорода
из ближайшего окружения атома гелия

�z = �z ,n. (20)

Тогда первое уравнение из системы сводится к виду

m∗d2�z ,n/dt2 = −∂U1/∂�z ,n.

Учитывая в последнем уравнении форму U1 из (1),
получим уравнение Френкеля−Конторовой

m∗d2�z ,n/dt2 = −2πAa−1
z sin(2π�z ,n/az ), (21)

Рис. 2. Зависимость эффективной массы m∗ He-солитона от
числа дефектов p.

в котором m∗ определено в (18). Перемещение �z ,n

атома He вдоль c−c-оси описывается солитоном Френ-
келя−Конторовой [11]:

�z ,n = (2az /π) arctg(C exp[±2π(−A/m∗)1/2t/az ]), (22)

эффективная масса которого (18) определяется числом
дефектов (рис. 2) и обеспечивает в соответствии с (22)
перемещение атома гелия в виде солитона только при
m∗ < 0. Величину A из (1) и (22) определим как полную
энергию упругой деформации, вызванной различием в
„радиусах“ атома гелия и канала. При этом будем
рассматривать внедрение атома гелия в кристалл (канал)
как в упругую изотропную среду. Согласно работе
Френкеля [21], эта величина равна

A = 8πGr(rHe − r)2, (23)

где G — модуль сдвига, r — радиус полости или канала,
rHe — радиус внедренного атома гелия.

4. Гамильтониан и вычисление
активационной энергии

Учитывая проведенные преобразования, связанные с
переходом (20), эффективной массой (18), и собирая
их вместе, строим гамильтониан атома гелия, пере-
мещающегося по кристаллографическому [0001]-каналу,
нарушенному нормальными к нему винтовыми дислока-
циями, направленными вдоль ромбоэдрических кристал-
лографических каналов,

H =
∑

n

[m
2

(d�n

dt

)2
+ αγ

(
1− bp2 − c p4

3

)
(�n − �n−1)2/2

+ A
(
1− cos

2π�n

an

)]
. (24)
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Рис. 3. Зависимость энергии активации солитона от числа
дефектов структуры. Энергия активации претерпевает два
разрыва: при p = 1.8 и 9.6.

Здесь p — число дефектов. Гамильтониан (24) описы-
вает перемещение атома гелия по виртуальной цепи,
состоящей из возможных положений атома He. Взаи-
модействие между элементами этой цепи регулируется
постоянной взаимодействия αγ атома гелия с ближай-
шим окружением, состоящим из атомов кислорода [12].
Пермещению атома гелия вдоль такой цепи будет соот-
ветствовать только солитон Френкеля−Конторовой.
Суммирование всех членов в (24) при учете (22)

позволяет определить полную энергию солитона Френ-
келя−Конторовой [11,12], свести ее к релятивистской
форме

E = E0/
(
1− (v/c)2

)1/2
и найти энергию покоя или энергию активации его
движения

E0 = 8A

√
1− m

m∗ . (25)

Здесь m∗ из (18), A из (23).
Коэффициент b в (24) выражает меру „деформации“

связей атомов кислорода, выстилавших поверхность де-
фекта, обращенную к атому гелия. В этой работе мы
не учитывали эффект „сжатия“ связей между атомами
кислорода из-за введения дислокаций. Поэтому коэффи-
циент b выбран равным единице. Коэффициент c выби-
рался из других соображений. Как отмечалось выше, с
увеличением числа дефектов p растет упругая энергия
дефекта как bp2. При этом эффективная масса движе-
ния атома гелия становится положительной (рис. 2),
энергия E0 из (25) терпит разрыв при p = 1.8 (рис. 3).
Атом гелия прекращает свое поступательное движение
и переходит в режим осцилляции на каком-то узле n или
дефекте. В таком случае, варьируя значение коэффици-
ента c в члене, характеризующем взаимодействие между

полостями, находим его минимальное значение c = 0.01,
при котором эффективная масса меняет знак — перехо-
дит в область отрицательных значений (рис. 2). E0 вновь
терпит разрыв, но при p = 9.6 (рис. 3). Это позволяет
атому гелия вновь совершать поступательное движение
в виде солитона.
Далее, поскольку каждый дополнительный атом кис-

лорода в позициях A (рис. 1) связан с наличием дис-
локации, введенной в ромбоэдрический канал, можно
рассматривать зависимости эффективной массы атома
гелия и его энергии активации от плотности дислока-
ций. Используя стандартную схему оценки плотности
дислокаций [3], получаем для p = 1.8 плотность винто-
вых, ромбоэдрических дислокаций ρd ≈ 1014 cm−2, а для
p = 9.6 ρd ≈ 1015 cm−2.

5. Движение атома гелия по ядру
дислокации

Винтовая дислокация, введенная в гексагональный
канал, меняет шаг спирали тетраэдров на (3/2)az или
(1/2)az в зависимости от того, совпадает или не сов-
падает направление вектора Бюргерса с направлением
оси канала [9]. Дислокация остается таким же линейным
объектом, что и сам кристаллографический канал. В та-
ком случае поведение атома гелия в ядре дислокации
будет описываться так же, как в канале [12] или при
отсутствии дефектов p = 0 (24), и соответствующей
заменой az на (3/2)az или на (1/2)az . Вектор Бюргерса
(b ≈ 2(az )) тогда равен 3az . Это означает, что в соот-
ветствии с [3] ядро дислокации оказывается полым и
способно пропустить атом гелия. При этом радиус ядра
дислокации r равен [3]:

r = Gb2/8π2γ ≈ Gb2/(8π2 · 0.1Gaz ) ≈ 2 Å. (26)

Если же направление вектора Бюргерса противополож-
но направлению c-оси, то b = 2(az /2) и r ≈ 0.23 Å, и яд-
ро такой дислокации не является полым. Последняя си-
туация соответствует начальному — „восходящему“ —
участку A из (23) (0 < r < rmax = rHe/3) и означает, что
атому гелия энергетически не выгодно входить в такой
узкий канал или ядро дислокации. Это, в частности,
касается и ромбоэдрического канала и дислокации вдоль
него с направлением, противоположным оси этого ка-
нала.
Условие rHe/3 < r < rHe соответствует нисходящей

ветви A из (23). В таком случае атому гелия ока-
зывается энергетически выгодно войти в такое узкое
ядро дислокации. Тогда движущей силой, вынуждающей
перемещаться атом гелия по ядру дислокации, будет
сила из (13) с учетом (1)

−∂U1/∂�z − αγ [1− (bp2 − c p4)(1/3)] f z ,

в которой постоянная az заменена на соответствующую
проекцию вектора Бюргерса bz .
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Условие r > rHe соответствует восходящему участ-
ку A (23) и указывает на невыгодность вхождения
атома гелия в полую дислокацию. Но в этой области
значений радиусов включается в соответствии с (9) член
αγ(−bp2)(�n − �n−1)2 ∼ αγσ (�n − �n−1)2 из (24), где σ

соответствует площади поверхности ядра дислокации.
И перемещение по ядру такой дислокации будет контро-
лироваться частотой соударения атома гелия со стенкой
ядра дислокации и адсорбцией на стенке.

6. Заключение

В работе предложена модель локальных цепочек. Каж-
дая такая цепочка содержит атом гелия и его ближайшее
окружение из атомов кислорода тетраэдров SiO4. Это
позволяет описать движение атома гелия через регу-
лярную и нарушенную дислокациями кристаллическую
структуру кварца. В рамках этой модели удалось свести
перемещение атома гелия к одномерному движению
вдоль его возможных положений. Эти возможные по-
ложения образуют виртуальную цепь, вдоль которой
атом гелия может перемещаться как солитон Френ-
келя−Конторовой. При этом энергия покоя (энергия
активации движения) E0, так же как и его эффективная
масса, зависит от плотности дислокаций, соотношения
размеров атома и „радиусов“ кристаллографических ка-
налов или радиусов ядер дислокаций. В случае разупоря-
доченности, вводимой дислокациями, энергия покоя E0
имеет разрывной характер в зависимости от плотности
дислокаций и обнаруживает „щель подвижности“ атома
гелия. При плотностях дислокаций, соответствующих
этой „щели“, атом гелия будет локализован на каком-
нибудь из дефектов.
Атом гелия может быть захвачен дислокацией, что

будет вызвано уменьшением энергии взаимодействия
атома гелия в кристалле, если радиус ядра дислокации r
будет удовлетворять условию

(1/3)rHe < r < rHe.

По дислокации атом гелия будет перемещаться как со-
литон Френкеля−Конторовой (при p = 0, (13)). Дисло-
кации, удовлетворяющие приведенному интервалу раз-
меров, будут участвовать в транспорте атомов гелия.
В случае 0 < r < rmax = rHe/3 захват атома гелия дис-
локациями становится энергетически невыгодным. При
r > rHe ядро дислокации оказывается полым и механизм
переноса атома гелия по такому каналу будет опреде-
ляться частотой соударения атома гелия со стенкой и
адсорбцией на стенке.
Найденный гамильтониан (24) атома гелия в кристал-

ле кварца, нарушенном дислокациями, представлен в
новых переменных и позволяет рассматривать сложное
движение как одномерное.

Авторы благодарят О.В. Клявина и А.Е. Романова
(ФТИ им. А.Ф. Иоффе РАН) за обсуждение работы.
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2187 (1981).
[15] T. Geszi. Phys. Rev. B 30, 1811 (1984).
[16] J.A. Ketoja, I.I. Satija. Phys. Rev. B 59, 9174 (1999).
[17] R. Burioni, D. Cassi, P. Sodano, A. Trobettoni, A. Vezzani.

Physica D 216, 71 (2006).
[18] E. Simmat, R. Andrae. F14 — Debye temperature. Depart-

ment of Physics, University of Heidelberg, Germany (2007).
16 p.

[19] B.A. Mamyrin, I.N. Tolstikhin. Helium isotops in nature.
Elsevier, Amsterdam (1984). 180 p.

[20] T.W. Trull, M.D. Kuz, W.J. Jenkins. Earth. Planetary Sci. Lett.
103, 241 (1991).

[21] Я.И. Френкель. Кинетическая теория жидкостей. Наука,
М. (1975). 592 с.

Физика твердого тела, 2010, том 52, вып. 7



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /None
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Error
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments true
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 2.00000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 600
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 2.00000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 600
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 2.00000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile (None)
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

    /BGR <>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000410064006f006200650020005000440046002065876863900275284e8e9ad88d2891cf76845370524d53705237300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef69069752865bc9ad854c18cea76845370524d5370523786557406300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /CZE <>
    /DAN <>
    /DEU <>
    /ESP <>
    /ETI <>
    /FRA <>
    /GRE <>

    /HRV (Za stvaranje Adobe PDF dokumenata najpogodnijih za visokokvalitetni ispis prije tiskanja koristite ove postavke.  Stvoreni PDF dokumenti mogu se otvoriti Acrobat i Adobe Reader 5.0 i kasnijim verzijama.)
    /HUN <>
    /ITA <>
    /JPN <FEFF9ad854c18cea306a30d730ea30d730ec30b951fa529b7528002000410064006f0062006500200050004400460020658766f8306e4f5c6210306b4f7f75283057307e305930023053306e8a2d5b9a30674f5c62103055308c305f0020005000440046002030d530a130a430eb306f3001004100630072006f0062006100740020304a30883073002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee5964d3067958b304f30533068304c3067304d307e305930023053306e8a2d5b9a306b306f30d530a930f330c8306e57cb30818fbc307f304c5fc59808306730593002>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020ace0d488c9c80020c2dcd5d80020c778c1c4c5d00020ac00c7a50020c801d569d55c002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /LTH <>
    /LVI <>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken die zijn geoptimaliseerd voor prepress-afdrukken van hoge kwaliteit. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /POL <>
    /PTB <>
    /RUM <>
    /SKY <>
    /SLV <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /TUR <>
    /UKR <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents best suited for high-quality prepress printing.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
    /RUS <>
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /ConvertToCMYK
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /DocumentCMYK
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure false
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles false
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /DocumentCMYK
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /UseDocumentProfile
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


