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Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ôîð ìèðîâàíèÿ èçáûòî÷íîãî ñâîáîäíîãî îáúåìà
â òðîéíûõ ñòûêàõ ãðàíèö çåðåí ïðè êðèñòàëëèçàöèè íà ïðèìåðåíèêåëÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî â ïðîöåññå
êðèñòàëëèçàöèè â òðîéíûõ ñòûêàõ èçáûòî÷íûé ñâîáîäíûé îáúåì îáðàçóåòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî â ðåçóëüòàòå
ôèêñàöèè îáúåìà æèäêîé ôàçû ïðè âñòðå÷å òðåõ ôðîíòîâ êðèñòàëëèçàöèè, ïîñëå çàòâåðäåâàíèÿ êîòîðàÿ
ñîäåðæèò âûñîêóþ äîëþ ñâîáîäíîãî îáúåìà. Â íåêîòîðûõ ñëó÷à ÿõ ïðè êîíöåíòðèðîâàíèè ñâîáîäíîãî îáúåìà
â òðîéíûõ ñòûêàõ ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå ñðàâíèòåëüíî íåá îëüøîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñóáçåðíà (îò
îäíîãî äî íåñêîëüêèõ íàíîìåòðîâ â äèàìåòðå ), èìåþùåãî îòëè÷íóþ îò ñòûêóþùèõñÿ çåðåí îðèåíòàöèþ
è íàõîäÿùåãîñÿ â ñîñòîÿíèè ðàñòÿæåíèÿ.
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1. Ââåäåíèå

Òðîéíîé ñòûê çåðåí ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ëèíåéíûé
äåôåêò, âäîëü êîòîðîãî ñîïðÿãàþòñÿ òðè ãðàíèöû çå-
ðåí. Ñîãëàñíî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, äèôôóçèÿ
â îáëàñòè òðîéíîãî ñòûêà ãðàíèö çåðåí ïðîòåêàåò
çíà÷èòåëüíî èíòåíñèâíåå, ÷åì âäîëü ñàìèõ ãðàíèö [1],
âêëàä òðîéíûõ ñòûêîâ â äèôôóçèþ âîçðàñòàåò ïî ìåðå
óìåíüøåíèÿ ñðåäíåãî ðàçìåðà çåðíà â ìàòåðèàëå. Êðîìå
òîãî, òðîéíûå ñòûêè èãðàþò âàæíóþ ðîëü â ïðîöåññàõ,
ñâÿçàííûõ ñ ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèåé, ãåíåðàöèåé äèñ-
ëîêàöèé, ðåêðèñòàëëèçàöèåé[2]. Òðîéíîé ñòûê çà÷àñòóþ
õàðàêòåðèçóåòñÿ îòíîñèòåëüíî áîëåå

”
ðûõëîé“ ñòðóê-

òóðîé (äàæå ñ âêëþ÷åíèÿìè àìîðôíîé ôàçû [3]), ò. å.
ñ áîëåå âûñîêèì ñîäåðæàíèåì ñâîáîäíîãî îáúåìà ïî
ñðàâíåíèþ ñ îáðàçóþùèìè ýòîò ñòûê ãðàíèöàìè çåðåí.
Âìåñòå ñ òåì, â ðàáîòàõ [4,5], âûïîëíåííûõ ñ ïîìî-
ùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî
äèôôóçèîííàÿ ïðîíèöàåìîñòü òðîéíîãî ñòûêà íå ñèëüíî
îòëè÷àåòñÿ(èëè íå îòëè÷àåòñÿ âîâñå) îò ïðîíèöàåìîñòè
ãðàíèö çåðåí. Â ðàáîòàõ[6,7], âûïîëíåííûõ ðàíåå â
íàøåì íàó÷íîì êîëëåêòèâå, áûë ïîëó÷åí àíàëîãè÷íûé
ðåçóëüòàò, è, êðîìå òîãî, áûëî ïîêàçàíî, ÷òî íè ïî
ýíåðãåòè÷åñêèì, íè ïî äèôôóçèîííûì õàðàêòåðèñòèêàì,
òðîéíîé ñòûê íå îòëè÷àåòñÿ îò îáðàçóþùèõ åãî ãðà-
íèö çåðåí, è ÿâëÿåòñÿ, ïî ñóòè, èõ ÷àñòüþ. Óêàçàííûå
ïðîòèâîðå÷èÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ è ðåçóëüòàòîâ
êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõ
ìû îáúÿñíÿëè ñóùåñòâîâàíèåì â ïîëèêðèñòàëëàõ ðàçíûõ
òèïîâ òðîéíûõ ñòûêîâ, îòëè÷àþùèõñÿ ïî ñòðóêòóðå è

ñâîéñòâàì. Òàê, ñîãëàñíî ðàáîòå[8], òðîéíûå ñòûêè ñëå-
äóåò ðàçäåëÿòü, ïî êðàéíåé ìåðå, íà äâà òèïà: íåíàïðÿ-
æåííûå (èëè ðàâíîâåñíûå), íå ñîäåðæàùèå èçáûòî÷íûõ
äåôåêòîâ, è íàïðÿæåííûå (íåðàâíîâåñíûå ), ñîäåðæàùèå
èçáûòî÷íûå äèñêëèíàöèè, ÷àñòèöû âòîðîé ôàçû(â òîì
÷èñëå àìîðôíîé ) è äðóãèå äåôåêòû.

Íåñìîòðÿ íà ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå ñóùå-
ñòâîâàíèÿ

”
ñòðóêòóðíî ïðàâèëüíûõ“ ðàâíîâåñíûõ òðîé-

íûõ ñòûêîâ, îñòàâàëñÿ íåðåøåííûì âîïðîñ îòíîñèòåëü-
íî èõ íåâûñîêîé äîëè â ïîëèêðèñòàëëàõ, òàê êàê, ñîãëàñ-
íî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, íåðàâíîâåñíûõ ñòûêîâ,
ñîäåðæàùèõ èçáûòî÷íûé ñâîáîäíûé îáúåì, çíà÷èòåëü-
íî áîëüøå, ÷åì ðàâíîâåñíûõ [1,2]. Â ðàáîòàõ [9,10]
ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íàìè áûëî
ïîêàçàíî, ÷òî íàèáîëåå âåðîÿòíîé ïðè÷èíîé ôîðìèðî-
âàíèÿ èçáûòî÷íîãî ñâîáîäíîãî îáúåìà â ñòûêàõ ïðè
êðèñòàëëèçàöèè ÿâëÿåòñÿ ôèêñàöèÿ îáúåìà æèäêîé ôàçû
ïðè âñòðå÷å òðåõ ôðîíòîâ êðèñòàëëèçàöèè, â ðåçóëüòàòå
çàòâåðäåâàíèÿ êîòîðîé â óñëîâèÿõ ôèêñèðîâàííîãî îáú-
åìà (âñëåäñòâèå áîëåå íèçêîé ïëîòíîñòè æèäêîé ôàçû
ïî ñðàâíåíèþ ñ òâåðäîé ) ïðîèñõîäèò êîíöåíòðèðîâàíèå
èçáûòî÷íîãî ñâîáîäíîãî îáúåìà â òðîéíîì ñòûêå ïîñëå
çàòâåðäåâàíèÿ. Îáðàçîâàíèå â ñòûêå äèñëîêàöèîííîãî
èëè äèñêëèíàöèîííîãî êîìïëåêñîâ âñëåäñòâèå çåðíîãðà-
íè÷íîãî ïðîñêàëüçûâàíèÿ íàìè ïðåäñòàâëÿåòñÿ âòîðî-
ñòåïåííîé ïðè÷èíîé.

Íà ðèñ. 1, a ñõåìàòè÷åñêè èçîáðàæåíà ñòðóêòóðà ìå-
òàëëà â ïðîöåññå êðèñòàëëèçàöèè â ìîìåíò âñòðå÷è
ôðîíòîâ êðèñòàëëèçàöèè îò òðåõ ðàçíûõ öåíòðîâ. Ñêî-
ðîñòü äâèæåíèÿ ôðîíòà êðèñòàëëèçàöèè ñóùåñòâåííî
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Ðèñ. 1. Ôîðìèðîâàíèå èçáûòî÷íîãî ñâîáîäíîãî îáúåìà â
òðîéíîì ñòûêå ïðè êðèñòàëëèçàöèè. à) ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðà-
æåíèå ñòðóêòóðû ïîëèêðèñòàëëà â ïðîöåññå êðèñòàëëèçàöèè â
ìîìåíò âñòðå÷è ôðîíòîâ êðèñòàëëèçàöèè è ôèêñàöèè îáúåìà
æèäêîé ôàçû: cr — êðèñòàëëè÷åñêàÿ ôàçà, lq — æèäêàÿ ôàçà,
1 — öåíòð êðèñòàëëèçàöèè,2 — ôðîíò êðèñòàëëèçàöèè,
3 — ãðàíèöû ðàñ÷åòíîãî áëîêà â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé
ìîäåëè. b) êîíå÷íàÿ ñòðóêòóðà â îáëàñòè òðîéíîãî ñòûêà
ãðàíèö íàêëîíà h111i ñ óãëàìè ðàçîðèåíòàöèè 15� ; 15� ; 30�

ïîñëå ìîäåëèðîâàíèÿ êðèñòàëëèçàöèè ïðè òåìïåðàòóðå 800 K
â óñëîâèÿõ ââåäåíèÿ â ñòàðòîâûé ðàñïëàâëåííûé ðàñ÷åòíûé
áëîê ñâîáîäíîãî îáúåìà (óäàëåíèÿ 120 àòîìîâ èç 30000). Ðèñ.
âçÿòû èç[10].

íèæå ñêîðîñòè çâóêà, ïîýòîìó äåôåêòû íå
”
çàìîðàæè-

âàþòñÿ“ òàì, ãäå îíè åñòü, à ôîðìèðóþòñÿ â ìåñòå
ñîïðÿæåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ ôàç ñ ðàçíîé îðèåíòàöèåé,
ò. å. â îáëàñòè ãðàíèö çåðåí è òðîéíûõ ñòûêîâ. Ïðè
ýòîì èìåííî òðîéíûå ñòûêè êðèñòàëëèçóþòñÿ â ïîñëåä-
íþþ î÷åðåäü òåì, ãäå âñòðå÷àþòñÿ òðè ôðîíòà êðè-
ñòàëëèçàöèè. Ïðè âñòðå÷å òðåõ ôðîíòîâ êðèñòàëëèçàöèè
(ðèñ. 1,a) ïëîòíîñòü îñòàâøåéñÿ â îáëàñòè ñòûêà æèäêîé
ôàçû, êîòîðàÿ åùå íå óñïåëà êðèñòàëëèçîâàòüñÿ, íèæå,
÷åì ïëîòíîñòü êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçû. Ýòîò íåäîñòàòîê

àòîìîâ äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ
”
èäåàëüíîãî“ òðîéíîãî ñòûêà

ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ èçáûòî÷íîãî ñâîáîäíîãî îáúå-
ìà, êîòîðûé ðàññìàòðèâàåòñÿ â ïðîöåññå êðèñòàëëèçà-
öèè ïðåèìóùåñòâåííî â òðîéíîì ñòûêå. Â [10] áûëî
ïîêàçàíî, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå êîíöåíòðàöèÿ óñëîâíûõ
âàêàíñèé(ò. å. äîëÿ íåäîñòàþùèõ àòîìîâ ïî ñðàâíåíèþ
ñ ðàâíîâåñíûìè òðîéíûìè ñòûêàìè ) ìîæåò äîñòèãàòü â
îáëàñòè ñòûêà 2%.

Íà ðèñ. 1, b èçîáðàæåíà êîíå÷íàÿ ñòðóêòóðà â îáëàñòè
òðîéíîãî ñòûêà ãðàíèö íàêëîíà h111i ñ óãëàìè ðàçîðèåí-
òàöèè 15� ; 15� ; 30� â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè êðèñòàëëèçàöèè íèêåëÿ ïðè
òåìïåðàòóðå 800 K â óñëîâèÿõ ââåäåíèÿ â ñòàðòîâûé
ðàñïëàâëåííûé ðàñ÷åòíûé áëîê ñâîáîäíîãî îáúåìà (óäà-
ëåíèÿ 120 àòîìîâ èç 30000). Íà ãðàíèöû öèëèíäðè÷åñêî-
ãî ðàñ÷åòíîãî áëîêà íàêëàäûâàëèñü æåñòêèå ãðàíè÷íûå
óñëîâèÿ (àòîìû íà áîêîâîé ïîâåðõíîñòè öèëèíäðè÷åñêî-
ãî ðàñ÷åòíîãî áëîêà îñòàâàëèñü íåïîäâèæíûìè â ïðî-
öåññå êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ). Æåñòêèå ãðàíèöû
â äàííîì ñëó÷àå èìèòèðîâàëè ôðîíòû êðèñòàëëèçàöèè
îò òðåõ öåíòðîâ êðèñòàëëèçàöèè. Ðèñ. 1,a è b âçÿòû èç
ïðåäûäóùåé íàøåé ðàáîòû [10].

Èñïîëüçîâàííàÿ â [9,10] ìîäåëü, îäíàêî, èìååò íåäî-
ñòàòêè. Íàïðèìåð, îíà èñêëþ÷àåò ìàññîïåðåíîñ âäîëü
ãðàíèö çåðåí â íàïðàâëåíèè òðîéíîãî ñòûêà, êîòîðûé
ìîæåò ïðèâåñòè ê ñíèæåíèþ â íåì èçáûòî÷íîãî ñâî-
áîäíîãî îáúåìà. Äëÿ ïîäòâåðæäåíèÿ ñäåëàííîãî â [9,10]
âûâîäà â íàñòîÿùåé ðàáîòå áûëî ïðîâåäåíî èññëåäî-
âàíèå êðèñòàëëèçàöèè ìåòàëëè÷åñêîé ïëåíêè. Äàííàÿ
ìîäåëü ïîçâîëÿëà èìèòèðîâàòü âñòðå÷ó ôðîíòîâ êðè-
ñòàëëèçàöèè îò íåñêîëüêèõ öåíòðîâ(çàðîäûøåé êðè-
ñòàëëèçàöèè). Ïðè ýòîì íå èñêëþ÷àëàñü âîçìîæíîñòü
äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ âäîëü ãðàíèö çåðåí è âûõîä
ñâîáîäíîãî îáúåìà âäîëü íèõ íà ïîâåðõíîñòü.

2. Îïèñàíèå ìîäåëè

Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìî-
ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ðàñ÷åòíûé áëîê Ni èìåë ôîðìó
ïëàñòèíû (îäèí èç ðàçìåðîâ ðàñ÷åòíîãî áëîêà çàäà-
âàëñÿ ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøèì — îêîëî 1 :5� 2 nm),
êîòîðàÿ ñîäåðæàëà ñïåöèàëüíî ââåäåííûå êðèñòàëëè÷å-
ñêèå çàòðàâêè(çàðîäûøè), ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîé öè-
ëèíäðè÷åñêèå êðèñòàëëè÷åñêèå îáëàñòè ñ íåïîäâèæíî
çàôèêñèðîâàííûìè àòîìàìè. Êðèñòàëëè÷åñêèå çàðîäûøè
èñïîëüçîâàëèñü ïî ïðè÷èíå ñëîæíîñòè ìîäåëèðîâàíèÿ
êðèñòàëëèçàöèè â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé ìîäåëè èç
æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè òèïè÷íûõ äëÿ ýòîãî ìåòîäà
ñêîðîñòÿõ îõëàæäåíèÿ. Äåëî â òîì, ÷òî äëÿ ôîðìèðî-
âàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû èç æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ
òðåáóþòñÿ î÷åíü ìàëûå, ïî ìåðêàì ìîëåêóëÿðíîé äè-
íàìèêè, ñêîðîñòè îõëàæäåíèÿ (ïðèìåðíî 10 12 K/s [11]).
Ïðè îáû÷íûõ ñêîðîñòÿõ îõëàæäåíèÿ, èñïîëüçóåìûõ â
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêå (1015� 1016 K/s), ïðè çàòâåðäåâà-
íèè èç æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ îáðàçóåòñÿ àìîðôíàÿ ñòðóêòó-
ðà [11]. Ïðè ñîçäàíèè ðàñ÷åòíîãî áëîêà öèëèíäðè÷åñêèå
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îáëàñòè ñ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé ïîâîðà÷èâàëèñü
íà ñëó÷àéíûå ëèáî çàäàííûå óãëû âîêðóã öåíòðàëüíîé
îñè öèëèíäðîâ. Ýòî äåëàëîñü äëÿ òîãî, ÷òîáû ïî çàâåð-
øåíèè êðèñòàëëèçàöèè êîíå÷íûå êðèñòàëëè÷åñêèå çåðíà
èìåëè ìåæäó ñîáîé ãðàíèöû íàêëîíà.

Íà ðèñ. 2 èçîáðàæåíû ïðèìåðû ðàñ÷åòíûõ áëîêîâ,
ñîäåðæàùèõ 4(ðèñ. 2,a) è 12 (ðèñ. 2,b) êðèñòàëëè÷åñêèõ
çàòðàâîê. Ðàñ÷åòíûå áëîêè ñîäåðæàëè 20� 30 òûñÿ÷ àòî-
ìîâ. Òîëùèíà ðàñ÷åòíûõ áëîêîâ âäîëü îñè Z ñîñòàâëÿëà
4� 5 ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè(15� 20 �

A ).
Ðàññìàòðèâàëèñü ðàñ÷åòíûå áëîêè, ïëîñêîñòüXY êîòî-
ðûõ ñîîòâåòñòâîâàëà êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèì ïëîñêîñòÿì
(111) è (100) ÃÖÊ-êðèñòàëëà. Ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ âäîëü
îñåé X è Z çàäàâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèìè, à âäîëüY —
ñâîáîäíûìè, ÷òîáû ðàñ÷åòíûé áëîê èìåë âîçìîæíîñòü
ìåíÿòü îáúåì â ïðîöåññå êðèñòàëëèçàöèè è èçìåíåíèÿ
òåìïåðàòóðû.

a

b

Free condition

Free condition

Free condition

Free condition

Y Z

X

Y Z

X

C C

C C

C C C

C CC

C C C

C C C

Ðèñ. 2. Ïðèìåðû ðàñ÷åòíûõ áëîêîâ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
êðèñòàëëèçàöèè. Êðèñòàëëè÷åñêèå çàòðàâêè(êðèñòàëëè÷åñêèå
çàðîäûøè) âûäåëåíû â âèäå öèëèíäðè÷åñêèõ îáëàñòåé è îò-
ìå÷åíû áóêâîé

”
Ñ“: à) ðàñ÷åòíûé áëîê ñ 4 êðèñòàëëè÷åñêèìè

çàòðàâêàìè,b) ñ 12 çàòðàâêàìè.

Âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ íèêåëÿ äðóã ñ äðóãîì îïè-
ñûâàëèñü ìíîãî÷àñòè÷íûì ïîòåíöèàëîì Êëåðè � Ðîçà-
òî [12]. Äàííûé ïîòåíöèàë õîðîøî çàðåêîìåíäîâàë ñåáÿ
â ðÿäå ðàñ÷åòîâ ñòðóêòóðíî-ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðè-
ñòèê ìåòàëëîâ, âûïîëíåííûõ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè [12,13]. Øàã èíòåãðèðîâàíèÿ ïî âðåìåíè â
ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áûë ðàâåí 5 fs. Òåìïå-
ðàòóðà â ìîäåëè çàäàâàëàñü ÷åðåç íà÷àëüíûå ñêîðîñòè
àòîìîâ ñîãëàñíî ðàñïðåäåëåíèþ Ìàêñâåëëà.

Êðèñòàëëèçàöèÿ â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé ìîäåëè
ïðîâîäèëàñü ïî ñëåäóþùåé ñõåìå. Ñíà÷àëà ðàñ÷åòíûé
áëîê ïëàâèëñÿ ïóòåì íàãðåâàíèÿ äî òåìïåðàòóðû 3000 K.
Çàòåì ïîñòåïåííî îõëàæäàëñÿ, ïðè ýòîì òåìïåðàòóðà
ñòóïåí÷àòî èçìåíÿëàñü ñ 1500 äî 800 K. Ïðè êàæäîé
òåìïåðàòóðå ðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ îò íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ
äî íåñêîëüêèõ ñîòåí ïèêîñåêóíä. Ïðè çàäàíèè òîé èëè
èíîé òåìïåðàòóðû âñå ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ â ðàñ÷åò-
íîì áëîêå èçìåíÿëèñü â ñîîòâåòñòâèè ñ êîýôôèöèåíòîì
òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ.

3. Ðåçóëüòàòû è îáñóæäåíèå

Íà ðèñ. 3 è 4 èçîáðàæåíû êîíå÷íûå ñòðóêòóðû
ðàñ÷åòíûõ áëîêîâ, ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðî-
âàíèÿ êðèñòàëëèçàöèè ïðè íàëè÷èè 4(ðèñ. 3) è 12
(ðèñ. 4) êðèñòàëëè÷åñêèõ çàòðàâîê. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ áîëåå
÷åòêîé ñòðóêòóðû èçîáðàæåííûå ðàñ÷åòíûå áëîêè ïî
çàâåðøåíèè êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà áûëè ñâåðõ-
áûñòðî îõëàæäåíû (ñî ñêîðîñòüþ ïðèìåðíî 10 16 K/s).
Íà ðèñ. 3, b è 4,b òå æå ðàñ÷åòíûå áëîêè èçîáðàæåíû
ñ ïîìîùüþ ñïåöèàëüíûõ ñòðóêòóðíûõ âèçóàëèçàòîðîâ.
Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ðèñ. 3, b èñïîëüçîâàëñÿ âèçóàëèçàòîð
ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ äî áëèæàéøèõ àòîìîâ. Îí äàåò
ïðåäñòàâëåíèå î íàëè÷èè ëîêàëüíîãî ðàñòÿæåíèÿ, à
òàêæå êîñâåííî î ðàñïðåäåëåíèè ñâîáîäíîãî îáúåìà. Äëÿ
êàæäîãî àòîìà ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ
äî áëèæàéøèõ àòîìîâ. Åñëè ñðåäíåå ðàññòîÿíèå íåçíà-
÷èòåëüíî îòëè÷àëîñü îò ðàññòîÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùåãî
èäåàëüíîìó êðèñòàëëó, àòîì íå èçîáðàæàëñÿ. Â ïðîòèâ-
íîì ñëó÷àå àòîì çàêðàøèâàëñÿ â òîò èëè èíîé îòòåíîê
ñåðîãî öâåòà.

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ðèñ. 4, b èñïîëüçîâàëñÿ âèçóàëèçàòîð
ñâîáîäíîãî îáúåìà. Ñ ïîìîùüþ ÷åðíûõ òî÷åê èçîáðà-
æåíû ïóñòîòû, íå çàíÿòûå àòîìàìè, ðàäèóñ êîòîðûõ
äëÿ ÃÖÊ êðèñòàëëà ïðèíèìàëñÿ ðàâíûì ïîëîâèíå ïàðà-
ìåòðà êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè(ìèíèìàëüíûé ðàäèóñ
àòîìîâ, íåîáõîäèìûé äëÿ ïåðåêðûòèÿ îêòàýäðè÷åñêèõ
ïóñòîò â èäåàëüíîì ÃÖÊ-êðèñòàëëå). Äëÿ âèçóàëèçàöèè
ñâîáîäíîãî îáúåìà ïðîñòðàíñòâî â ðàñ÷åòíîì áëîêå
ñêàíèðîâàëîñü ñ øàãîì 0.2 �

A .
Â ïåðâóþ î÷åðåäü ïðè ïðîâåäåíèè äàííûõ èññëåäî-

âàíèé îáðàùàëîñü âíèìàíèå íà òî, ïðîèñõîäèò ëè êîí-
öåíòðèðîâàíèå ñâîáîäíîãî îáúåìà â ïðîöåññå êðèñòàë-
ëèçàöèè â îáëàñòè òðîéíûõ ñòûêîâ. Ïðîâåäåííîå êîì-
ïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå îäíîçíà÷íî ïîêàçàëî, ÷òî â
áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ñâîáîäíûé îáúåì, äåéñòâèòåëüíî,
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a

b

1

1

2
2

Ðèñ. 3. Èçîáðàæåíèå ðàñ÷åòíîãî áëîêà â ïëîñêîñòè XY (à)
è ñîîòâåòñòâóþùàÿ âèçóàëèçàöèÿ ñðåäíèõ ðàññòîÿíèé äî áëè-
æàéøèõ àòîìîâ (b) ïðè íàëè÷èè 4 êðèñòàëëè÷åñêèõ çàòðà-
âîê ïîñëå ìîäåëèðîâàíèÿ êðèñòàëëèçàöèè â òå÷åíèå 2000 ps.
Ïëîñêîñòü XY ñîîòâåòñòâóåò îðèåíòàöèè(111). 1 — êîíöåí-
òðèðîâàíèå è çàïèðàíèå èçáûòî÷íîãî ñâîáîäíîãî îáúåìà, 2 —
êðèñòàëëè÷åñêèå ñóáçåðíà â ðàñòÿíóòîì ñîñòîÿíèè â òðîéíûõ
ñòûêàõ.

çàïèðàåòñÿ â îáëàñòè òðîéíûõ ñòûêîâ, ïðè÷åì â á́îëüøåé
ñòåïåíè, ÷åì â îáëàñòè ãðàíèö çåðåí. Íà ïðèâåäåííûõ
ðèñóíêàõ öèôðîé 1 îòìå÷åíû ïðèìåðû òàêîãî ôîð-
ìèðîâàíèÿ ñâîáîäíîãî îáúåìà. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî
ñâîáîäíûé îáúåì â ïðîöåññå äèôôóçèè ìîæåò ÷àñòè÷íî
óõîäèòü âäîëü ãðàíèö çåðåí ê ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè.
Íî ýòî, î÷åâèäíî, âîçìîæíî òîëüêî íà ñðàâíèòåëüíî
íåáîëüøîì ðàññòîÿíèè îò íåå.

Ïðè èçó÷åíèè ïîëó÷åííûõ ñòðóêòóð ñ ïîìîùüþ âè-
çóàëèçàòîðà ñðåäíèõ ðàññòîÿíèé äî áëèæàéøèõ àòî-
ìîâ áûëî çàìå÷åíî ïîÿâëåíèå ñâîáîäíîãî îáúåìà â
íåêîòîðûõ òðîéíûõ ñòûêàõ: â ñòûêàõ èíîãäà íàáëþäà-

ëîñü ôîðìèðîâàíèå íåáîëüøèõ ñóáçåðåí (îò îäíîãî äî
íåñêîëüêèõ íàíîìåòðîâ â äèàìåòðå ), èìåþùèõ îòëè÷íóþ
îò ñòûêóþùèõñÿ çåðåí îðèåíòàöèþ è íàõîäÿùèõñÿ â ðàñ-
òÿíóòîì ñîñòîÿíèè. Íà ðèñ. 3, b òàêèå ñóáçåðíà îòìå÷åíû
öèôðîé 2.

Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ìîäåëü ñîçäàâàëàñü òàêèì îá-
ðàçîì, ÷òîáû îáðàçîâûâàëèñü òîëüêî ãðàíèöû íàêëîíà,
â ïîëó÷åííûõ ïîëèêðèñòàëëàõ, îñîáåííî â ñëó÷àå îðè-
åíòàöèè XY (111), íàáëþäàëèñü ãðàíèöû êðó÷åíèÿ è

a

b

1

1

1

1

Ðèñ. 4. Èçîáðàæåíèå ðàñ÷åòíîãî áëîêà â ïëîñêîñòè XY (à)
è ñîîòâåòñòâóþùàÿ êàðòèíà ðàñïðåäåëåíèÿ ñâîáîäíîãî îáúå-
ìà (b) ïðè íàëè÷èè 12 êðèñòàëëè÷åñêèõ çàòðàâîê ïîñëå ìî-
äåëèðîâàíèÿ êðèñòàëëèçàöèè â òå÷åíèå 200 ps. ÏëîñêîñòüXY
ñîîòâåòñòâóåò îðèåíòàöèè(100). 1 — êîíöåíòðèðîâàíèå èçáû-
òî÷íîãî ñâîáîäíîãî îáúåìà.
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ñìåøàííîãî òèïà. Åùå îäíèì èíòåðåñíûì ðåçóëüòàòîì
ïðîâåäåííûõ èññëåäîâàíèé ÿâëÿëîñü ñóùåñòâåííîå îòëè-
÷èå ñêîðîñòè êðèñòàëëèçàöèè â ðàñ÷åòíûõ áëîêàõ, èìåþ-
ùèõ ðàçíóþ îðèåíòàöèþ: áëîêè ñ îðèåíòàöèåé XY (100)
(ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè êðèñòàëëè÷åñêèìè çàòðàâêàìè)
êðèñòàëëèçîâàëèñü áûñòðåå, ÷åì ñ îðèåíòàöèåé(111).

4. Çàêëþ÷åíèå

Ñ ïîìîùüþ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâà-
íèÿ êðèñòàëëèçàöèè ïðè óñëîâèè íàëè÷èÿ íåñêîëüêèõ
êðèñòàëëè÷åñêèõ çàðîäûøåé íà ïðèìåðå íèêåëÿ ïîêà-
çàíî, ÷òî èçáûòî÷íûé ñâîáîäíûé îáúåì ôîðìèðóåòñÿ
â ïðîöåññå êðèñòàëëèçàöèè â òðîéíûõ ñòûêàõ ãðàíèö
çåðåí ïðåèìóùåñòâåííî â ðåçóëüòàòå ôèêñàöèè îáúåìà
æèäêîé ôàçû ïðè âñòðå÷å òðåõ ôðîíòîâ êðèñòàëëèçàöèè.
Çàòâåðäåâàíèå ñòðóêòóðû âáëèçè òðîéíûõ ñòûêîâ ïðîèñ-
õîäèò â ïîñëåäíþþ î÷åðåäü, è íåäîñòàòîê ïëîòíîñòè ïðè
çàòâåðäåâàíèè ñòðóêòóðû â ñòûêå ïðèâîäèò ê îáðàçîâà-
íèþ â íèõ èçáûòî÷íîãî ñâîáîäíîãî îáúåìà.

Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ïðè íàëè÷èè ñâîáîäíîãî îáúåìà
â òðîéíûõ ñòûêàõ ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå ñðàâíè-
òåëüíî íåáîëüøîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñóáçåðíà (îò îä-
íîãî äî íåñêîëüêèõ íàíîìåòðîâ â äèàìåòðå ), èìåþùåãî
îòëè÷íóþ îò ñòûêóþùèõñÿ çåðåí îðèåíòàöèþ è íàõîäÿ-
ùåãîñÿ â ñîñòîÿíèè ðàñòÿæåíèÿ.
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