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Рассмотрен рост ограненной поры в кристалле по механизму Бартона–Кабреры–Франка под воздействием

механической растягивающей нагрузки. Рост обусловлен диффузией вакансий, содержащихся в кристалле,

к террасам и ступеням на поверхности поры. Найдены выражения для скорости продвижения одиночной

ступени и группы параллельных ступеней, а также для зависимости нормальной скорости роста поры

по спиральному механизму от приложенной нагрузки. Показано, что в определенном диапазоне малых

растягивающих нагрузок скорость зависит квадратично от нагрузки, тогда как при больших нагрузках

эта зависимость имеет линейный характер. Обсуждается влияние примесей на разрушения кристалла по

рассматриваемому механизму роста пор.
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1. Введение

К настоящему моменту создан большой теоретиче-

ский задел по вопросам прочности и пластичности

твердых тел [1–3] ввиду их большой практической

значимости. Исследованы различные механизмы разру-

шения, начиная с классической теории Гриффитса [4],
предполагающей исходное наличие микротрещин в ма-

териале, которые развиваются со временем. В других

теориях и моделях [1,2], получивших развитие в том

числе в работах Мотта, Стро, Петча [3] и других ав-

торов, разрушение и образование микротрещин связано

с движением и торможением дислокаций у препят-

ствий и взаимодействием различных дефектов решетки.

Распространение получила и концепция, основанная на

представлениях о формировании зародышей пор из газа

вакансий, образующихся под воздействием радиации,

либо приложенной нагрузки, детальное описание ко-

торой изложено в книге [5], и в цикле статей [6–9].
Основные положения этой концепции заключаются в

том, что разрушение кристалла происходит в несколько

этапов. На первом этапе в кристалле возникает избыток

вакансий под действием растягивающей нагрузки, в

результате которого, согласно теории нуклеации [5,7],
начинается формирование зародышей пор. После нукле-

ации наступает стадия роста — поры увеличиваются в

размерах за счет притока вакансий из объема кристалла.

Затем начинается стадия коалесценции и коагуляции —

микропоры становятся все больше, поглощая другу

друга, и через некоторое время сливаются в макро-

поры, через которые и происходит разрушение. Такой

кинетический подход позволил объяснить зависимость

прочности материала от времени нагрузки и дал ре-

зультаты, близкие к наблюдаемым экспериментально.

Отметим, однако, что при рассмотрении эволюции и

роста пор в рамках этой концепции, исследователи, в

основном рассматривают сферические поры [5,7,9] и

диффузионный приток вакансий к ним, но, насколь-

ко известно авторам, не уделяют внимание гранич-

ной кинетике у поверхности поры. При этом хорошо

известно, что растущие поры при малых нагрузках

со временем из сферических могут стать ограненны-

ми для минимизации поверхностной энергии [5,10,11].
В этом случае одним из механизмов их роста может

стать классический механизм Бартона−Кабреры−Фран-

ка (БКФ) [12], при котором вакансии попадают на

террасу на поверхности поры, диффундируют по ней,

и встраиваются в ступени и изломы на поверхности.

Известно, что при этом механизме перемещение сту-

пеней и рост лимитируются не объемной диффузией,

а поверхностной, т. е. с точки зрения объемной задачи

о росте поры из газа вакансий рост лимитируются

именно поверхностной кинетикой. Поскольку скорость

роста микропор пор обуславливает то, насколько быстро

произойдет их сливание в макропору и, соответственно,

разрушение материала под нагрузкой, теоретическое

описание этого этапа роста пор представляется актуаль-

ной задачей.

Настоящая работа продолжает цикл работ [6–9,13–15],
посвященных росту и эволюции кристаллов и пор в

одно — и многокомпонентных системах по различным

механизмам, и ее основная цель — рассмотреть рост

ограненных пор в кристалле из газа вакансий по ме-

ханизму терраса–ступень–излом, описанному в класси-

8 2385



2386 А.В. Редьков

ческой работе Бартона, Кабреры и Франка [12] и ее

многочисленных продолжениях [16,17].

2. Рост поры по механизму БКФ.
Постановка задачи

Рассмотрим кристалл, в котором содержатся поры

макроскопических размеров: десятки-сотни микрон и

более. Мы считаем, что такие поры имеют огранку.

Размеры грани значительно больше характерных рас-

стояний между ступенями и длин свободного пробега

вакансий, и при рассмотрении движения отдельной сту-

пени или их группы по террасе, мы можем считать грань

бесконечной и пренебречь влиянием ребер поры на

распределение вакансий возле ступеней. Предположим,

что кристалл подвергается равномерной механической

растягивающей нагрузке σ0 по всей внешней границе.

В результате в нем формируются избыточные вакансии,

концентрацию Cv которых можно записать в виде [7]:

Cv = Cv0 exp
(σ0ω

kT

)

, (1)

где ω — объем приходящийся на одну вакансию,

k — постоянная Больцмана, T — температура, а

Cv0 = C exp
(

− Ev

kT

)

— равновесная концентрация ва-

кансий у плоской границы при данной температуре,

C — концентрация атомов в решетке, Ev — энергия

активации зарождения вакансий. Величина σ0 считается

положительной при растягивающей нагрузке.

Вакансии могут диффундировать по кристаллу и попа-

дать на террасы на поверхности поры. Поскольку, нахо-

дясь в объеме кристалла, вакансия создает больше обо-

рванных связей, чем находясь на террасе (для простой

кубической решетки 6 и 5, соответственно), вакансии
энергетически выгодно адсорбироваться на террасе и

диффундировать по ней (см. рис. 1). Из-за термических

флуктуаций вакансия может оторваться от террасы и

снова
”
испариться“ в объем кристалла [5]. Однако, она

может и встроиться в существующие на поверхности

поры ступени и изломы
”
пустоты“, так как это приведет

к дополнительному уменьшению свободной энергии.

Встраивание в изломы вызывает движение ступеней и

постепенное увеличение объема поры.

Задача очень похожа на классический рост кристалла

по механизму БКФ [12]. Ключевое отличие от модели

Step Pore
x y

z

Рис. 1. Схематический вид потока вакансий из объема кри-

сталла на террасы ограненной поры, их диффузия и встраива-

ние в ступень.

БКФ заключается в следующем: в случае роста ре-

ального кристалла из раствора концентрация вещества

в растворе или паре определяется тем, сколько его

физически подают в систему; если речь идет о росте

поры (кристалла
”
пустоты“) из газа вакансий, то концен-

трация вакансий определяется приложенными упругими

напряжениями σ0 и температурой кристалла [7].

Время жизни до
”
испарения“ вакансии с террасы

и коэффициент диффузии адсорбированной вакансии,

можно оценить как [12]:

1

τs
= ν exp

(

−
W ′

s

kT

)

,

Ds = a2ν exp

(

−
Us

kT

)

,

где величины W ′

s и Us — энергии
”
испарения“ вакансии

с поверхности террасы в объем кристалла и энергия

активации диффузии вакансии по поверхности террасы.

a — длина скачка вакансии (параметр решетки), ν — ха-

рактерная частота атомных колебаний (ν ∼ 1013 cm−1).
Длина свободного пробега вакансии по поверхности тер-

расы λ2s = Ds τs . Отметим, что равновесная концентрация

вакансий на террасе ns0 = n0 exp
(

−Ws
kT

)

, где Ws —

энергия перехода вакансии из положения адсорбции

на изломе в положение адсорбции на поверхности, а

n0 ∼ 1/a2.

Для того, чтобы найти скорости перемещения от-

дельной ступени, группы ступеней, а также нормальную

скорость роста поры, введем по аналогии с [7,12] пере-
сыщение газа вакансий ξ в объеме кристалла, которое

при малой нагрузке σ0ω ≪ kT можно записать в виде:

ξ = α − 1 ≈
σ0ω

kT
, (2)

α =
Cv

Cv0

= exp
(σ0ω

kT

)

≈ 1 +
σ0ω

kT
.

Для поверхностного пересыщения ξs адсорбирован-

ных вакансий по аналогии с [12] введем следующие

обозначения:

ξs = αs − 1,

αs =
ns

n0

.

Сделаем допущение, что подвод вакансий к поверх-

ности поры достаточно эффективен, чтобы поддержи-

вать концентрацию вблизи ее поверхности постоянной

(ξ = const). Это справедливо, если температура до-

статочно высока, присутствует достаточное количество

источников вакансий, и скорость их генерации в объ-

еме кристалла, а также обмена с поверхностью поры

значительно выше, чем скорость поглощения вакансий

ступенями. При этом поверхностное пересыщение ξs

зависит от расстояния до ступени.
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2.1. Скорость перемещения одиночной
ступени

Рассмотрим одиночную ступень
”
пустоты“, двигаю-

щуюся по поверхности поры. Мы считаем, что сту-

пень достаточно плотно покрыта изломами и является

непрерывным стоком для вакансий. Выберем систему

координат так, чтобы ось x совпала со ступенью. Поль-

зуясь, математическим аппаратом, разработанным в [12],
нетрудно написать уравнение для функции распределе-

ния вакансий на террасе около одиночной ступени (см.
рис. 1). Поток вакансий Js по поверхности к ступени

можно записать как:

Js = Ds ns0 gradϕ, (3)

где ϕ = ξ − ξs . Поток вакансий из объема кристалла

на поверхность Jv по принципу детального равновесия

удобно выразить формулой:

Jv =
α − αs

τs
ns0 =

ns0ϕ

τs
.

Пользуясь тем, что функция ϕ — непрерывна, полу-

чим уравнение div Js = Jv , или

λ2s1ϕ = ϕ. (4)

Его решением с учетом граничных условий

Ds
dϕ
dx = −βω(ξ − ϕ)|y=0 около ступени (поток может

быть ограничен как поверхностной диффузией, так и

граничной кинетикой у ступени, β — кинетический

коэффициент встраивания в ступень), и ξs = ξ вдали от

ступени будет:

ϕ = ξ

(

1 +
Ds

λsβω

)

−1

exp

(

±
y
λs

)

,

где знаки плюс и минус относятся к нижней и верх-

ней полуплоскостям системы координат соответственно.

Пользуясь (3), определим диффузионный поток вакан-

сий к ступени и учитывая, что поток поступает с двух

сторон ступени, найдем скорость ее перемещения:

v∞ =
2Js

n0

= 2Ds
ns0

n0

gradϕ = 2

(

Dsβω

λsβω + Ds

)

ns0

n0

ξ.

Подставляя в полученную формулу зависимость пере-

сыщения ξ от σ0, получим конечное выражение:

v∞ = 2

(

Dsβ

λsβω + Ds

)

ns0

n0

σ0ω
2

kT
.

Из приведенных формул видно, что при сжимающих

напряжениях скорость движения ступени отрицательна,

поток вакансий направлен от ступени, пора растворяется

и уменьшается в размерах. При растягивающих напря-

жениях, наоборот, поток вакансий направлен к поре, и

она растет в размерах.

Pore

x y

z

y0 y0 y0

Рис. 2. Схематический вид группы эквидистантных ступеней

на поверхности поры, и потока вакансий, поступающих к ним

из объема кристалла.

2.2. Скорость перемещения группы

эквидистантных ступеней

Предположим теперь, что каждая отдельная грань

поры содержит значительное число ступеней на сво-

ей поверхности, что справедливо, так как характерное

расстояние между ступенями на вицинальных гранях

кристалла может составлять десятки-сотни нанометров.

Будем считать эти ступени эквидистантными, находя-

щимися на расстоянии y0 друг от друга (см. рис. 2).
Пусть начало координат проходит через центр одной

из террас, а ступени по-прежнему параллельны оси x .
Для нахождения скорости перемещения группы ступе-

ней, согласно [12], необходимо решить уравнение (4) с

несколько иными граничными условиями: на середине

террасы (y = 0) поток адвакансий вдоль оси y равен

нулю; у ступени (y = − y0

2
) он может быть по-прежнему

ограничен как диффузией, так и кинетикой встраивания

вакансий в ступень.

ϕ′(0) = 0,

Ds
dϕ
dx

= −βω(ξ − ϕ)|y=−
y0
2
.

Решением для функции распределения вакансий по

рассматриваемой террасе, как нетрудно показать, явля-

ется:

ϕ = ξ
βωλs ch

(

y
λs

)

Ds sh
(

y0

2λs

)

+ βωλs ch
(

y
2λs

) .

Аналогично предыдущему разделу и [12], найдем

поток вакансий к ступени и конечное выражение для

скорости перемещения группы ступени:

ϑgr
∞

= 2
Dsβ th

(

y0

2λs

)

Ds th
(

y0

2λs

)

+ βωλs

ns0

n0

σ0ω
2

kT
. (5)

2.3. Нормальная скорость роста поры, через

которую проходит винтовая дислокация

В большинстве кристаллов в процессе синтеза фор-

мируются различные дефекты, и в частности, винто-

вые дислокации. В [18] было показано, что винтовая
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Рис. 3. Зависимость нормальной скорости роста R ограненной

поры по механизму БКФ от приложенного растягивающего

напряжения (условия см. в тексте).

дислокация может стать непрерывным источником сту-

пеней на поверхности растущего кристалла, и вызвать

появление так называемой спирали роста. Именно спи-

ральный механизм является преобладающим при низких

пересыщениях, так как нуклеация новых зародышей на

поверхности кристалла затруднена. Аналогичным обра-

зом, в процессе роста поры может случиться так, что

ядро одной из винтовых дислокаций, содержащихся в

кристалле, пересечет поверхность поры. В результате

на ее грани появится постоянный источник ступеней,

который облегчит встраивание новых вакансий, и на

поверхности рассматриваемого кристалла
”
пустоты“ об-

разуются спирали роста, аналогичные наблюдаемым при

росте обычных кристаллов. Их можно рассматривать и

как обыкновенные ямки травления [19] на внутренней

поверхности кристалла, граничащей с порой, однако

природа их появления — вакансионная, тогда как появ-

ление классических ямок травления вызвано травлени-

ем, либо испарением реального вещества с поверхности

кристалла.

Нормальную скорость роста поры R (вдоль оси z ) за

счет встраивания вакансий в ступени на спиралях роста

и
”
вращения“ спирали можно найти аналогичным [12]

образом, подставляя в полученное в предыдущем разде-

ле выражение (5) среднее расстояние между последова-

тельными витками спирали y0, которое, согласно [20],
определяется критическим радиусом двумерного заро-

дыша y0 = 19ρc . В рассматриваемом нами случае ρc —

критический радиус зародыша из вакансий [7]:

ρc =
γω

kT ln ξ
≈

γ

σ0
,

где γ — поверхностная энергия. Таким образом, мы

получим следующую формулу для нормальной скорости

роста поры:

R =
n0ωϑ

gr
∞

4πρc
=

1

2πγ

Dsβ th
(

19γ

2λsσ0

)

Ds th
(

19γ

2λsσ0

)

+ βωλs

σ 2
0 ns0ω

3

kT
. (6)

По аналогии с ростом кристалла по механизму

БКФ [12], следует ожидать, что R имеет разную каче-

ственную зависимость σ0 от при различных соотношени-

ях
19γ

2λsσ0
. Действительно, при совсем малых напряжениях

λsσ0 ≪ γ выражение (6) трансформируется в:

R =
1

2πγ

Dsβ

Ds + βωλs

σ 2
0 ns0ω

3

kT
(7)

откуда следует, что R квадратично зависит от приложен-

ного растягивающего напряжения.

При больших напряжениях λsσ0 ≫ γ (но все же

σ0ω ≪ kT ), гиперболический тангенс в выражении (6)
можно разложить в ряд, пренебречь диффузионным чле-

ном в знаменателе, и получить линейную зависимость R
от величины механических напряжений:

R =
19

4π

σ0ns0ω
2

τs kT
. (8)

Отметим, что в ряде случаев именно разрастаю-

щиеся и перколирующие поры приводят к разруше-

нию материала, и полученные выражения (6−8) да-

ют возможность сделать оценки времени жизни ма-

териала до разрушения под воздействием небольших,

но постоянных растягивающих нагрузок. Построим за-

висимость скорости роста поры по выражению (6).
Для оценки примем: коэффициент поверхностной диф-

фузии вакансий Ds ∼ 10−9 m2 · s−1, объем вакансии

ω ∼ 10−29 m2, поверхностное натяжение γ ∼ 1 1/m2,

температура T ∼ 800◦C. Будем для простоты считать,

что вакансии встраиваются в ступень очень быстро

(βωλs ≫ Ds , а длина свободного пробега вакансий по

террасе составляет порядка ∼ 100 nm. Полученная за-

висимость приведена на рис. 3. Видно, что при этих

условиях переход от квадратичной зависимости R(σ0)
к линейной наблюдается при напряжениях порядка

20−40MPa.

Отметим, что в рамках рассматриваемой модели роста

ограненных пор наличие примесей в кристалле может

”
отравить“ поверхность, аналогично модели Кабреры–
Вермили [21], предложенной для описания роста обыч-

ных кристаллов с примесями по механизму
”
терраса–

ступень–излом“. Таким образом, чтобы активизировать

рост поры при наличии примеси, необходимо приложить

некоторое критическое напряжение σcr. Оно определя-

ется средним расстоянием между атомами примеси на

террасе, проходя через которые, согласно [21], участок
ступени изгибается. σcr соответствует критическому ра-

диусу двумерного зародыша ρc , при котором среднее

расстояние между примесями равно l = 2ρc . При напря-

жениях, меньших σcr, (l < 2ρc изогнутый участок сту-

пени между примесями не сможет преодолеть барьер и

продвинуться дальше. Следовательно, добавляя примеси

в кристалл, возможно в некотором диапазоне напряже-

ний остановить его разрушение по рассматриваемому

механизму.
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3. Заключение

В работе рассмотрен процесс роста ограненных пор

в кристаллических материалах по механизму Бартона,

Кабреры и Франка под воздействием небольших меха-

нических растягивающих нагрузок. Показано, что рост

подобных ограненных кристаллов
”
пустоты“ полностью

аналогичен классическому росту кристалла из паров

или растворов и описывается теми же уравнениями,

если в качестве источника
”
пустоты“ рассматривать газ

вакансий в кристалле. Найдены уравнения для скорости

передвижения отдельных ступеней по террасам кристал-

ла
”
пустоты“, их групп, а также ступеней, образован-

ных винтовыми дислокациями. Показано, что скорость

роста пор, и как следствие, время жизни материала до

разрушения зависит от величины механических напря-

жений. При совсем малых механических напряжениях

(λsσ0 ≪ γ), скорость роста поры квадратично зависит от

напряжения, тогда как при больших механических на-

пряжениях (λsσ0 ≫ γ) эта зависимость носит линейный

характер. Показано, что наличие примесей, аналогично

росту обычных кристаллов, может остановить процесс

роста поры в некотором диапазоне упругих напряжений.

Полученные результаты позволяют сделать оценки о

времени жизни материалов до разрушения по рассмат-

риваемому механизму под воздействием небольших, но

постоянных растягивающих нагрузок.
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