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Сформулирована и обоснована гипотеза о том, что квазистатическая деформация в аморфном металличе-

ском сплаве есть сложный релаксационный многоэтапный процесс, представляющий собой упорядоченную

во времени иерархическую последовательность взаимосвязанных структурных переходов первого рода. Эти

неравновесные процессы последовательно протекают на различных масштабных пространственно-временных

уровнях, начиная с самого низшего уровня — кластера атомов первой координационной сферы со временем

релаксации τη , затем среднего уровня — нанокластера атомов пятой координационной сферы со временем

релаксации τϕ , наконец, высшего уровня — атомов полосы скольжения с пространственным масштабом

10 nm и временем релаксации τ , причем τ ≫ τϕ ≫ τη . Они сопровождаются превращениями различных

видов потенциальной энергии атомов (упругой, неупругой, пластической деформации, ZST) друг в друга.

Построены механизм и модель неравновесного перехода упругое механическое состояние — состояние

с зонами сдвиговой трансформации, механизм и модель локализованной пластической деформации в

аморфном металлическом сплаве. В интервале неединственности в ответ на локально внесенное возмущение

возникает бегущая автоволна, переводящая полосу скольжения из режима неупругой деформации в режим

пластической деформации. Проведены оценки модельных параметров и вычислены важные физические

свойства пластической деформации.
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Введение

Карта механических состояний аморфно-металли-

ческих сплавов (АМС) в параметрах температура–
приложенное напряжение σ/µ (µ — модуль сдви-

га) [1–4] показывает, что в области от абсолютного

нуля до комнатной температуры и низких напряжений

σ/µ ≪ 10−2 реализуется упругодеформированное состо-

яние. При увеличении напряжения σ/µ ≤ 10−2 суще-

ствует область неупругой деформации. При высоких

напряжениях 10−2 < σ/µ < 10−1 реализуется неодно-

родная пластическая деформация АМС.

Отметим особенности низкотемпературной деформа-

ции металлических стекол [1–3], которые были выявле-

ны по диаграммам деформации (кривым
”
растягивающее

напряжение–удлинение“, построенным с помощью экс-

периментальных данных), а также при эксперименталь-

ном исследовании внутреннего трения.

Упругая деформация подчиняется закону Гука, соглас-

но которому деформация ε линейно зависит от при-

ложенного напряжения σ , т. е. ε(σ ) ∼ σ . После снятия

нагрузки упругая деформация полностью и мгновенно

(со скоростью звука) обратима.

В области неупругой деформации зависимость ε(σ )
становится нелинейной, деформация образца увеличива-

ется быстрее, чем по линейному закону. После снятия

нагрузки уменьшение неупругой деформации запазды-

вает во времени. Часть неупругой деформации обрати-

ма за время наблюдения (эксперимента). Оставшаяся

часть неупругой деформации необратима за время на-

блюдения. Однако если существенно увеличить время

наблюдения, то оставшаяся часть неупругой деформации

уменьшается.

Считается, что неупругость аморфных сплавов свя-

зана со свободным объемом в их структуре: если сво-

бодный объем мал, то мала и неупругая деформация.

Поэтому неупругость коррелирует со степенью релак-

сации структуры, при которой происходит уменьшение

свободного объема. Неупругая деформация уменьшается

после отжига, при котором происходит структурная

релаксация, и увеличивается при облучении.

Пластическая деформация (ПД) является неоднород-

ной, локализуется в полосах скольжения. Ширина по-

лосы скольжения достигает 10 nm, а расстояние между

полосами скольжения достигает 10 000 nm. Причем на

начальной стадии ПД полосы сдвига не возникают
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спонтанно по всему объему. Полоса зарождается на

свободной поверхности образца, затем распространяется

и выходит в виде ступеньки на другую свободную

поверхность.

При неоднородной ПД пластическое течение локали-

зовано в полосах скольжения, а зоны твердого тела, рас-

положенные между полосами скольжения, остаются пла-

стически недеформированными. В полосе скольжения

происходят изменения атомной структуры: увеличивает-

ся концентрации свободного объема, т. е. увеличивается

среднее расстояние между атомами.

Скорость распространения полос сдвига очень ма-

ла, составляет порядка 0.3mm s−1 и практически

не зависит от скорости деформации в диапазоне

2 · 10−4−10−2 s−1 [5,6]. При отжиге структура полос

сдвига полностью или частично релаксирует, но ступени

полос сдвига остаются, поэтому ПД необратима во

времени.

С помощью синхротронного источника проводилось

исследование эволюции структуры аморфных сплавов

непосредственно в процессе деформации [7–9]. В [7] про-
водились исследования структуры под действием рас-

тяжения in situ, что позволило обнаружить изменения

структуры металлических стекол на основе циркония,

происходящие при упругой деформации. Было установ-

лено, что одноосное растяжение приводит к малому ани-

зотропному изменению расстояний (на доли процента)
между атомами первой координационной сферы.

В [8] образцы деформировались пластически, и поми-

мо однородной неупругой деформации аморфной фазы

возникала локализованная ПД (полосы сдвига). Неупру-
гая деформация при прокатке приводит к малому ани-

зотропному увеличению расстояния между атомами и,

следовательно, к изменению формы первой координа-

ционной сферы аморфной фазы. В [9] были получены

подобные результаты, причем авторы также связывают

изменения формы первой координационной сферы с

неупругой деформацией.

Изучение процессов деформации в аморфном металле

сталкивается с определенными трудностями, поскольку

их невозможно изучать методами просвечивающей элек-

тронной микроскопии, используемых для исследования

кристаллов. Поэтому, несмотря на значительное коли-

чество различных моделей, и механизмов деформации,

завершенная теория деформации АМС отсутствует.

Авторы [10] предположили, что в АМС существуют

”
зоны сдвига“ (shear transformation zone — STZ) с

избыточным свободным объемом и конечным временем

жизни.
”
Зона сдвига“ рассматривается как кластер из

нескольких десятков атомов, структура которого под-

вергается действию сдвигового напряжения, переходя из

одного состояния с низкой энергией в другое через ак-

тивационный барьер. Развита вычислительная модель и

выполнены численные расчеты такого механизма дефор-

мации. Процесс скольжения по механизму STZ считает-

ся термоактивируемым, с энергией активации ∼ 1 eV.

Модель
”
свободного объема“ в АМС, который явля-

ется некоторым аналогом вакансий в кристаллах, была

предложена в работах [6,11]. Однако в связи с отсут-

ствием кристаллической решетки единичный свободный

объем на месте отсутствующего атома частично рас-

пределен по всему объему АМС. Процесс деформации

является серией атомных прыжков в место единичного

свободного объема, так что свободный объем как бы

перемещается по АМС. Этот механизм деформации

является процессом диффузионного типа, энергия акти-

вации примерно равна 0.1 eV.

В обоих случаях (механизмах [9–11]) следует рассмат-
ривать как прямые, так и обратные атомные прыжки

и, учитывая, что в этих механизмах рассматриваются

дефекты, не имеющие вектора Бюргерса, движение этих

дефектов должно приводить к ПД только при наличии

градиента напряжений.

Концепция дислокационного течения в АМС в обла-

сти неоднородной деформации развита в работах [12,13].
В соответствии с этой моделью вектор Бюргерса двумер-

ных дислокаций Сомилианы изменяется по величине и

направлению вдоль дислокационной линии. Однако сред-

няя величина вектора Бюргерса имеет значение, близ-

кое к среднему межатомному расстоянию. Авторы [13]
предположили, что релаксированные линейные дефекты,

подобные дислокациям, образуют произвольные сетки в

АМС. Дефекты такого типа могут влиять на низкотем-

пературные свойства АМС и могут рассматриваться как

носители ПД.

Недавно в работах [14–18] было построено феномено-

логическое описание аморфной пластичности, основан-

ное на физических принципах и молекулярных моделях.

Поскольку обычные тепловые флуктуации маловеро-

ятны для температур значительно ниже температуры

стеклования Tg , состояние конфигурационной разупо-

рядоченности деформируемой системы можно охарак-

теризовать эффективной температурой беспорядка Teff,

контролирующей конфигурационные флуктуации [14].
В [15] переформулирована теория пластической дефор-

мации в стеклообразующих материалах с STZ с учетом

роли эффективной температуры беспорядка и потока

энтропии. Работа [16] посвящена неравновесной тер-

модинамике аморфных материалов и роли внутренних

степеней свободы в динамике таких систем. В [17]
развита теория эффективной температуры беспорядка

в стеклообразующих материалах, выводимых из тер-

модинамического равновесия внешними силами. В [18]
использована термодинамика эффективной температуры

с внутренними переменными, развитая в [16,17], что-

бы переформулировать теорию аморфной пластичности

STZ.

Основное положение теории [14–18] заключается в

том, что медленные конфигурационные степени свободы

аморфных систем слабо связаны с быстрыми колебатель-

ными степенями свободы и, следовательно, эти две под-

системы могут быть описаны разными температурами

при ПД. Описываемые этой теорией системы включают
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некристаллические твердые вещества, при температуре

намного ниже их температуры стеклования Tg , плотные

зернистые материалы, и различные виды мягких матери-

алов, таких как пены, коллоиды. Причина этого в том,

что все эти материалы обладают низкой теплопроводно-

стью (температуропроводностью), поэтому температура

может быть локализована в зоне ПД на достаточное

время. Однако металлические аморфные сплавы (в том

числе из-за наличия электронов проводимости) облада-

ют высокой температуропроводностью. Действительно,

для АМС коэффициент температуропроводности имеет

порядок a ∼ 10−6 m2 s−1, ширина полосы скольжения

имеет порядок l ∼ 10−8 m, поэтому время температур-

ной релаксации для такой подсистемы (l2/a) имеет

порядок 10−10 s.

Очевидно, что физический механизм процесса ПД

определяется скоростью деформации. Предполагая,

что при квазистатической одноосной деформации с

ε̇ = 3 · 10−4 s−1 полоса скольжения полностью прошла

по всей ширине образца, получим скорость движения

фронта полосы скольжения V ∼ 10−4 m·s−1. Для оцен-

ки времени элементарного акта ПД разделим ширину

полосы скольжения l ∼ 10−8 m на скорость движения

фронта полосы скольжения V = 10−4 m·s−1, получим

время элементарного акта ПД l/V = 10−4 s. Следова-

тельно, для низких скоростей деформации, когда время

элементарного акта ПД много больше времени темпе-

ратурной релаксации (l/V ≫ l2/a), диссипация энергии,

происходящая при квазистатической ПД, не приводит

к существенному увеличению температуры в полосе

скольжения из-за высокой температуропроводности. По-

этому в металлических аморфных сплавах управление

ПД только эффективной температурой беспорядка Teff

недостаточно.

Для описания ПД кристаллических твердых тел пред-

лагается масштабный подход [19]. Считается, что ПД

может развиваться как локальное структурное превра-

щение в зонах концентраторов напряжений различного

масштаба. Наличие в таких зонах избыточного свобод-

ного объема приводит к возникновению в пространстве

междоузлий виртуальных узлов новой структуры. Это

приводит к протеканию локального структурного пре-

вращения с помощью коллективных конфигурационных

возбуждений.

Из-за недостатка надежных экспериментальных дан-

ных о деформации АМС сложно выделить основные

механизмы деформации, взаимосвязано описать ее мно-

гокомпонентность (упругая, неупругая, пластическая),
ее пространственно-временную иерархичность. Для вы-

работки единой теории деформации АМС необходимо

принять во внимание связь процессов макроскопической

деформации с изменением структуры на наноструктур-

ном уровне.

Недавно в работах [20,21] сформулированы физиче-

ский механизм и микроскопическая модель процесса

неупругой деформации в аморфной металлической плен-

ке, стимулированного внешним механическим воздей-

ствием. За этот процесс ответственны наноструктур-

ные элементы аморфной среды: нанокластеры, содер-

жащие дополнительный свободный объем, в которых

содержатся двухуровневые системы. При деформации

стекла происходит возбуждение двухуровневых систем,

благодаря чему они дают существенный вклад в неупру-

гую деформацию, структурную релаксацию, образова-

ние нанокластеров и нанокристалов. Физический ме-

ханизм неупругой деформации металлического стекла

при механическом воздействии включает в себя помимо

механизма локальных термических флуктуаций также

атермический механизм квантового туннелирования ато-

мов или атомных групп, стимулированный сдвиговым

напряжением.

Аналитически полученные результаты для неравно-

весных фазовых переходов первого рода были вери-

фицированы с помощью вычислительного моделирова-

ния методом молекулярной динамики [22–24]. Метод

молекулярной динамики позволяет проводить прямые

вычисление различных интегральных параметров всей

моделируемой системы или ее отдельных частей. Для

анализа текущего состояния системы и его изменений

производился расчет кинетической температуры. При

исследовании фазового перехода кристалл–жидкость и

обратно рассчитывались различные структурные харак-

теристики, позволяющие определить начало фазового

перехода и его длительность. В частности, вычисление

ориентационного параметра порядка позволяет разли-

чать состояние системы жидкость–кристалл. Результа-
ты [20–24] качественно и количественно описывают за-

кономерности неравновесных структурных превращений

в аморфных металлических сплавах, стимулированных

термомеханической обработкой. Запланировано прове-

сти численные иллюстрации связи кинетики переходов

по двум параметрам ближнего и среднего порядка с

кинетикой уравнения релаксации ПД в АМС.

В настоящей работе предлагается попытка сформули-

ровать единую теорию ПД: гипотезу физической при-

роды, физические механизмы, синергетическую модель

локализованной ПД в аморфных металлических стеклах,

стимулированной квазистатической (низкоскоростной)
механической нагрузкой.

Анализ особенностей низкотемпературной деформа-

ции [1–9] показывает, что полное описание сложного

явления — локализованной ПД возможно на основе

представлений о неравновесных структурных переходах

в самоорганизующихся системах (синергетики) [25] и

требует решения следующих задач: 1) формулировка и

обоснование гипотезы о физической природе квазиста-

тической деформации в АМС; 2) описание механизма

и формулировка кинетической модели, связывающих

ближний атомный порядок со средним атомным по-

рядком, описывающих зарождение и развитие ансамбля

STZ; 3) описание механизма и формулировка синер-

гетической модели зарождения структурного дефекта

более высокого масштабного уровня — полосы сколь-

жения; 4) описание механизма, кинетической модели
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автоволнового развития полосы скольжения; 5) выводы

и заключение. В соответствии с задачами сформирована

структура предлагаемой работы.

1. Формулировка и обоснование
гипотезы о физической природе
квазистатической деформации

На основе результатов и выводов исследований, про-

веденных в [1–24], полезно сформулировать и обосно-

вать гипотезу о физической природе квазистатической

деформации в АМС. Квазистатическая деформация в

АМС есть сложный релаксационный многоэтапный про-

цесс, представляющий собой упорядоченную во време-

ни иерархическую последовательность взаимосвязанных

структурных переходов первого рода. Эти неравновес-

ные процессы последовательно протекают на различ-

ных масштабных пространственно-временных уровнях,

начиная с самого низшего уровня — кластера атомов

первой координационной сферы со временем релаксации

τη , затем среднего уровня — нанокластера атомов пятой

координационной сферы со временем релаксации τϕ ,

наконец, высшего уровня — атомов полосы скольжения

с пространственным масштабом 10 nm и временем ре-

лаксации τ , причем τ ≫ τϕ ≫ τη . Они сопровождаются

превращениями различных видов потенциальной энер-

гии атомов (энергии упругой, неупругой, пластической

деформации, ZST) друг в друга.

Рассмотрим квазистатическую одноосную деформа-

цию с ε̇ = 3 · 10−4 s−1, временем действия нагрузки

tload = 100 s для образца из АМС с шириной 1 cm

и с модулем продольной упругости (модулем Юнга)
E = 100GPa. За время tload = 100 s деформация образца

достигает значения ε3 = 3 · 10−2, а напряжение дости-

гает предела текучести σ3 = 3GPa. Эксперименталь-

но установлено, что скорость распространения полос

сдвига слабо зависит от скорости деформации в ин-

тервале 2 · 10−4−10−2 s−1 [5]. Средняя скорость рас-

пространения полос сдвига очень мала и составляет

порядка 0.3mm·s−1 [6].
Рассмотрим твердый образец из аморфно-металли-

ческого сплава, первоначально находящийся в нерав-

новесном состоянии металлического стекла и имею-

щий форму куба. При одноосном растяжении образец

деформируется и приобретает форму прямоугольного

параллелепипеда. При деформации над системой со-

вершается работа |A| =
∫

σ (ε)dε, которая переходит в

потенциальную энергию атомов U .

Проведем оценку величины плотности запасенной

потенциальной энергии деформации при квазистатиче-

ской одноосной деформации с ε̇ = 3 · 10−4 s−1, временем

действия нагрузки tload = 100 s для образца из АМС

с шириной 1 cm и с модулем продольной упругости

(модулем Юнга) E = 100GPa. За время tload = 100 s

деформация образца достигает значения ε3 = 3 · 10−2,

а напряжение достигает предела текучести σ3 = 3GPa.

Предполагая, что полоса скольжения полностью прошла

по всей ширине образца, получим скорость движения

фронта полосы скольжения V = 10−4 m·s−1.

Известно, что плотность потенциальной энергии

однородной продольной упругой деформации равна

e = Eε2/2. При достижении предела пропорционально-

сти σ1 = Eε1, деформации ε1 = 1 · 10−2 плотность по-

тенциальной энергии упругой деформации на один атом-

ный объем (атом) равна vel ∼ 0.85 · 10−3 eV. Внутренняя

потенциальная энергия атомной системы увеличивается

на величину совершаемой над телом работы. Ясно, что

vel много меньше средней кинетической энергии атома

ekin ∼ 0.025 eV на атом при комнатной температуре.

При снятии внешней нагрузки образец мгновенно (со
скоростью звука) восстанавливает свою первоначальную

форму. То есть система совершает работу над внеш-

ней средой, возвращает ей свою упругую энергию, а

потенциальная энергия атомов системы принимает свое

первоначальное значение. Упругая деформация является

мгновенно обратимой.

При напряжении выше предела пропорциональности

σ1, но ниже предела упругости σ2 = Eε2, ε2 = 2 · 10−2

наряду с упругой деформацией среда испытывает струк-

турный переход первого рода с образованием но-

вого ближнего порядка η, ориентированного по на-

правлению приложенного напряжения, т. е. возникает

неупругая деформация. Для преодоления потенциаль-

ного барьера между состояниями с первоначальным

и новым ближним порядком необходимы накопление

в системе критического значения плотности потенци-

альной энергии упругой деформации eel(σ1) = Eε21/2
(vel ∼ 0.85 · 10−3 eV на атомный объем) и время дей-

ствия нагрузки, превышающее время релаксации τη .

Работа, совершаемая над системой, идет на увеличение

внутренней потенциальной энергии: упругой энергии

и энергии неупругой деформации (нового ближнего

порядка) |A| = Uel + Uanel. При снятии нагрузки образец

практически восстанавливает свою форму, т. е. мгно-

венно совершает работу над внешней средой, равную

запасенной в нем упругой энергии. Состояние среды

удаляется от равновесия, поскольку внутренняя струк-

тура имеет новый ближний порядок. Среда временно

запасает эту энергию неупругой деформации Uanel, но

релаксирует в течение конечного времени. Неупругая

деформация, связанная с новым ближним порядком η,

является обратимой, хотя и запаздывающей с малым

временем релаксации τη .

При напряжении выше предела упругости σ2 на-

ряду с упругой деформацией, неупругой деформацией

атомов, образующих первую координационную сферу,

возникает дополнительная неупругая деформация ато-

мов нанокластеров со средним временем релаксации

τϕ . Эту деформацию можно описывать возникновени-

ем среднего порядка ϕ (или концентрацией STZ —

n, которые запасают дополнительную потенциальную

энергию Udef). Для преодоления потенциального ба-

рьера между состоянием с новым ориентированным
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ближним порядком η и состоянием с STZ необходимы

дополнительное накопление в системе критического

значения плотности потенциальной энергии упругой

деформации равной eel(σ2) − eel(σ1) = E(ϕ2
2 − ϕ2

1)/2 и

время действия нагрузки, превышающее время релак-

сации τϕ . При ϕ2 = 2 · 10−2 дополнительно запасенная

энергия составляет vel ∼ 0.85 · 10−3 eV на атомный объ-

ем. Работа, совершаемая над системой, идет на уве-

личение внутренней потенциальной энергии: упругой

энергии, энергии неупругой деформации Uanel, энергии

STZ |A| = Uel + Uanel + Udef. При снятии нагрузки обра-

зец практически восстанавливает свою форму, т. е. мгно-

венно совершает работу над внешней средой, равную

запасенной в нем упругой энергии. Состояние среды

еще более удаляется от равновесия, поскольку, наряду

с новым ориентированным ближним порядком, во внут-

ренней структуре дополнительно появились STZ. Среда

временно запасает энергию STZ Udef и релаксирует

в течение конечного времени. Неупругая деформация,

связанная с STZ, является обратимой, но запаздывающей

со средним временем релаксации τϕ .

При увеличении напряжения до предела текучести

σ3 образец, наряду с упругой и неупругой деформаци-

ей, также испытывает ПД. Пластическая деформация

выражается в необратимом изменении формы образца

(образовании ступенек на поверхности, возникающих

при выходе плоскости скольжения на поверхность).
Работа, совершаемая над системой, запасается в виде

потенциальной энергии упругой деформации, энергии

неупругой деформации Uanel, энергии STZ Udef и энер-

гии дополнительной поверхности образца Upl (энергии
ПД). Для преодоления потенциального барьера между

состоянием с STZ и состоянием с ПД необходимо

дополнительное накопление в системе критического

значения плотности потенциальной энергии неупругой

деформации eel(σ3) = Eσ3(ε3 − ε2), причем дополнитель-

но запасенная энергия составляет vel ∼ 1.7 · 10−3 eV на

атомный объем. При снятии нагрузки пластически де-

формированный образец лишь частично восстанавливает

свою форму. Энергия упругой деформации полностью

и мгновенно возвращается во внешнюю среду. Энер-

гия неупругой деформации Uel возвращается за время

релаксации τη . Потенциальная энергия дефектов STZ

Udef лишь частично возвращается во внешнюю среду

за время релаксации τϕ , поскольку оставшаяся ее часть

переходит в энергию ПД Upl (дополнительную энергию

поверхности). Поэтому ПД необратима, время ее релак-

сации τ велико.

Проведем оценку увеличения локальной температуры

в полосе скольжения при условии, что энергия ПД ча-

стично (20%) перешла в тепло. Работа, совершенная над

системой при достижении предела текучести, имеет по-

рядок vel ∼ 1.7 · 10−3 eV на атом, что на много меньше

средней кинетической энергии атома при температуре

стеклования vkin ∼ 5 · 10−2 eV на атом. Поэтому если

внесенная энергия равномерно распределена по объему

системы, то повышение температуры системы незначи-

тельно (примерно на 0.2vel ∼ 0.34 · 10−3 eV, т. е. на 5K).
Но энергия ПД выделяется неоднородно в полосах

скольжения. Ширина полосы скольжения имеет порядок

l ∼ 10−8 m, а среднее расстояние между плоскостями

скольжения имеет порядок l ∼ 10−6 m. Поэтому локаль-

ное увеличение температуры в полосе скольжения имеет

порядок температуры стеклования ∼ 100 · 5 ∼ 500K.

Однако металлические аморфные сплавы (в том чис-

ле из-за наличия электронов проводимости) обладают

высокой температуропроводностью. Действительно, для

АМС коэффициент температуропроводности имеет по-

рядок a ∼ 10−6 m2·s−1, ширина полосы скольжения име-

ет порядок l ∼ 10−8 m, поэтому время температурной

релаксации (l2/a) для такой подсистемы имеет порядок

10−10 s.

При квазистатической одноосной деформации с

ε̇ = 3 · 10−4 s−1 предполагая, что полоса скольжения

полностью прошла по всей ширине образца, полу-

чим скорость движения фронта полосы скольжения

V ∼ 10−4 m·s−1. Для оценки времени элементарного ак-

та ПД разделим ширину полосы скольжения l ∼ 10−8 m

на скорость движения фронта полосы скольжения

V = 10−4 m·s−1, получим время l/V = 10−4 s.

Следовательно, для низких скоростей деформации,

когда время элементарного акта ПД много больше

времени температурной релаксации (l/V ≫ l2/a), дисси-
пация энергии, происходящая при квазистатической ПД,

не приводит к существенному увеличению температуры

в полосе скольжения из-за высокой температуропровод-

ности.

Очевидно, что физический механизм процесса ПД

определяется скоростью деформации. Поэтому для ка-

чественного описания процесса низкоскоростной квази-

статической деформации в АМС можно использовать

превращения только потенциальной энергии атомов си-

стемы.

Таким образом, гипотеза о том, что квазистатическая

деформация в АМС есть сложный многоэтапный ре-

лаксационный процесс, представляющий собой упорядо-

ченную во времени иерархическую последовательность

взаимосвязанных структурных переходов первого рода

на различных масштабных пространственно-временных

уровнях, которые сопровождаются превращениями раз-

личных видов потенциальной энергии друг в друга,

обоснована. На основе этой гипотезы можно построить

математическую модель квазистатической деформации в

АМС.

2. Механизм и модель неравновесного
перехода упругое механическое
состояние–состояние с зонами
сдвиговой трансформации

Отсутствие дальнего порядка во взаимном расположе-

нии атомов является определяющим признаком аморф-
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ных тел [1–3], поэтому описание их сложной структуры

с помощью представлений только о параметре дальнего

порядка, как для кристаллов, недостаточно. Эксперимен-

тально установлено, что в металлических стеклах, об-

ладающих сильным топологическим беспорядком, часто

реализуется довольно совершенный локальный порядок,

с точностью до упругих искажений совпадающий с

локальным порядком в стабильных или метастабильных

кристаллических телах того же состава [1–3].

Пространственная структура металлического стекла

образована структурными единицами, соединенными та-

ким образом, что кристаллическая структура не обра-

зуется, но элементы некоторого порядка существуют.

Структурная единица определяет ближний порядок (от
выбранного атома), имеет радиус до ∼ 3−5�A и вклю-

чает примерно 1−1.5 тетраэдра, в вершинах которого

расположены атомы [1–3].

Средний порядок подразумевает радиус в пределах

от ∼ 3−5 до 10�A [1–3]. В этой области атомы АМС

незначительно смещены относительно положений иде-

ального кристалла, но корреляция в положениях атомов

еще существует. На расстояниях более ∼ 15�A смещения

атомов относительно положений идеального кристал-

ла увеличиваются, корреляция в атомных положени-

ях исчезает, поэтому дальнего порядка в АМС нет.

Ближний и средний порядок хорошо определяется из

экспериментальных данных и численных расчетов ме-

тодом молекулярной динамики [1–3,22–24]. Изменения

ближнего и среднего порядка хорошо коррелируют с

изменениями атомной структуры при переходах различ-

ного типа [1–3,22–24].

Под механической нагрузкой АМС испытывает од-

нородную неупругую деформацию [1–3], которая на

атомном уровне приводит к анизотропному изменению

расстояний между атомами, т. е. к изменению ближнего

и среднего порядка.

Для описания процесса релаксации аморфной струк-

туры из упругого механического состояния в неупругое

состояние введем безразмерную величину, характеризу-

ющую структурное состояние среды, которая называется

параметром ближнего порядка η. Физически параметр

порядка η представляет собой объемную долю (нор-
мированную на объемную долю насыщения) атомов с

ближним порядком, испытавшим неупругую деформа-

цию, в единице объема. В упругом состоянии параметр

порядка η равен нулю, а в неупругом состоянии пара-

метр порядка η равен единице. Процесс структурной

релаксации рассматривается как временная последова-

тельность структурных состояний среды, описывающа-

яся изменением параметра порядка со временем, т. е.

η = η(t) [26]. Мы предполагаем, что по параметру η

упругое состояние является локально устойчивым, т. е.

оно отделено от локально устойчивого неупругого со-

стояния энергетическим барьером. Структурная релак-

сация деформируемой неравновесной однородной струк-

туры из упругого в неупругое состояние описывается

уравнением Ландау–Халатникова [20,26,27] для парамет-
ра порядка η:

∂η

∂t
= −αη(T, σ )η(η − η2)(η − 1), η2 = 1− Eel

E∗

el

, (1)

αη(T, A) = ω0

[

e−
(Eη−σVη )

kT + 2(σ − σ1)e
−

a
adB

]

, (2)

где αη(T, σ ) — скорость релаксации, которая содержит

два члена различной физической природы. Первый
”
тер-

мический“ связан с локальной тепловой флуктуацией

атомов первой координационной сферы из первоначаль-

ного ближнего порядка (упругого деформированного) в

новый ближний порядок, испытавший неупругую дефор-

мацию. Второй
”
атермический“ связан с туннелирова-

нием в двухъямном потенциале, стимулированным ло-

кальным напряжением, атомов первой координационной

сферы из первоначального ближнего порядка (упругого
деформированного) в новый ближний порядок, испытав-

ший неупругую деформацию. Eη — энергия активации

атомной перестройки, σ — механическое напряжение,

Vη — активационный объем кластера, испытавшего

атомную перестройку. Здесь adB(σ ) — длина волны де

Бройля, a — ширина потенциального барьера в двухъ-

ямном потенциале [20,21], ω0 ≈ 1013 Hz. 2(σ − σ1) —

тэта-функция, которая отлична от нуля, когда вели-

чина напряжения σ вызывает неупругую деформацию,

σ1 — предел пропорциональности. Eel(σ ) — плотность

энергии упругой деформации, E∗

el(σ2) — критическое

значение плотности энергии упругой деформации, σ2 —

предел упругости. В слабодеформированном состоянии

среды
Eel

E∗

el

≪ 1
2
глобально устойчивым является упругое

состояние среды, а неупругое состояние среды является

локально устойчивым. При достижении предела пропор-

циональности
Eel

E∗

el

≈ 1
2

упругое и неупругое состояние

среды локально устойчивы, находятся вблизи безразлич-

ного равновесия. При достижении предела упругости
Eel

E∗

el

= 1 упругое состояние среды становиться абсолютно

неустойчивым, а неупругое состояние среды является

глобально устойчивым. Если плотность энергии упругой

деформации достигает значения E∗

el, а время механи-

ческого воздействия превышает время релаксации α−1
η ,

среда полностью релаксирует в неупругое состояние.

Классический фазовый переход первого рода газ–
жидкость протекает через образование критического

зародыша новой фазы непосредственно в исходной фа-

зе [26,27]. Однако образование STZ в объеме аморф-

ной фазы значительно затрудняется дополнительными

факторами. Например, плотность структуры в STZ от-

личается от плотности аморфной матрицы, поэтому

для образования STZ необходимо учесть упругие на-

пряжения, возникающие как в STZ, так и в аморфной

структуре. При комнатной температуре атомы АМС

характеризуются низкой подвижностью, что также тор-

мозит образование STZ.

Итак, упругая энергия и другие факторы увеличивают

энергию образования STZ непосредственно в аморфной
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структуре, и это неоднородное состояние перестает иг-

рать роль активированного комплекса для структурного

перехода первого рода. Поэтому в процессе релаксации,

стимулированном нагрузкой, вначале среда из упругого

состояния переходит в другое однородное состояние —

неупругое состояние, которое является предпереходным

состоянием, из которого будет образовываться состоя-

ние с STZ.

Для описания процесса неравновесного перехода пер-

вого рода из упругого состоянии среды в состояние

с STZ введем еще одну безразмерную величину, ха-

рактеризующую структурное состояние среды, которая

называется параметром среднего порядка ϕ. В случае

состояния с STZ параметром порядка выбираем нор-

мированную объемную долю атомов (нормированную
на объемную долю насыщения), находящихся в STZ, в

единице объема. В упругом состоянии параметр порядка

равен нулю, а в состоянии с STZ параметр порядка

равен единице. Процесс структурного превращения рас-

сматривается как временная последовательность струк-

турных состояний среды, описывающаяся изменением

параметра порядка со временем, т. е. ϕ = ϕ(t). Мы

предполагаем, что по параметру ϕ упругое состояние

является локально устойчивым, и оно отделено от

локально устойчивого состояния с STZ энергетическим

барьером. При деформации вначале происходит релак-

сация структуры из упругого в неупругое состояние по

параметру порядка η, при этом в среде накапливается

потенциальная энергия локальных смещений атомов в

первой координационной сфере (потенциальная энергия

неупругой деформации среды). Поэтому энергетический

барьер, разделяющий упругое состояние и состояние

с STZ по параметру ϕ, уменьшается. Если плотность

энергии упругой деформации достигает значения E∗

el,

а время механического воздействия превышает время

релаксации α−1
η , среда полностью релаксирует в струк-

туру в неупругом состоянии. При η → 1 энергетический

барьер по параметруϕ становится очень малым или

даже равным нулю. Среда становится неустойчивой

относительно образования STZ.

Структурная релаксация деформируемой неравно-

весной аморфной среды из упругого состояния в

состояние с STZ описывается уравнением Ландау–
Халатникова [20,26,27] для параметра порядка ϕ:

∂ϕ

∂t
= −αϕ(T, σ )ϕ(ϕ − ϕ2)(ϕ − 1), ϕ2 = [1− η], (3)

αϕ(T, σ ) = ω0

[

e−
(Eϕ−σVϕ )

kT + 2(σ − σ1)e
−

a
adB

]

, (4)

где αϕ(T, σ ) — скорость релаксации, которая содержит

два члена различной физической природы. Первый,
”
тер-

мический“, связан с локальной тепловой флуктуацией

среды, а второй
”
атермический“ связан с туннелирова-

нием группы атомов в двухямном потенциале, стиму-

лированном локальным напряжением σ . Eϕ — энергия

активации возникновения STZ, Vϕ — активационный

объем кластера, испытавшего атомную перестройку с

образованием STZ. Если время механического воздей-

ствия больше времени релаксации α−1
η , среда полностью

релаксирует в структуру в неупругом состоянии η → 1, а

энергетический барьер по параметру ϕ обращается нуль,

и начинается образование STZ. Если время механическо-

го воздействия больше времени релаксации α−1
ϕ , среда

полностью релаксирует в состояние с STZ.

Так как процесс образования состояния с STZ непо-

средственно в аморфной структуре подавлен, то нерав-

новесный переход первого рода вынужден протекать че-

рез предпереходное состояние — неупругое состояние и

описывается двумя параметрами (η, ϕ), подчиняющими-

ся уравнениям (1), (3). Из неупругого состояния система

попадает в состояние с STZ через седловую точку в

пространстве координат структурного перехода (η, ϕ).
Построим модельный потенциал данного фазового пе-

рехода F(η, ϕ) в пространстве координат структурного

перехода (η, ϕ). Проведенный анализ (1), (3) показывает,
что переход с двумя координатами (η, ϕ) может быть

описан следующей зависимостью модельного потенциа-

ла:

F(η, ϕ) =
η2

2
η2 − (1 + η2)

3
η3 +

η4

4
+

1

2
ϕ2ϕ

2

− (1 + ϕ2)

3
ϕ3 +

ϕ4

4
, (5)

η2(Eel) = 1− Eel

E∗

el

, ϕ2(η) = 1− η. (6)

При
Eel

E∗

el

= 1
2
и ϕ = 0 потенциал F(η, 0) — двухъямный

и симметричный. При η = 1
2

и ϕ2(
1
2
) = 1

2
потенциал

F(0, ϕ) — двухъямный и симметричный.

Рассмотрим переход только по координате η, а ϕ = 0.

Тогда потенциал примет вид

F(η, 0) =
η2

2
η2 − (1 + η2)

3
η3 +

η4

4
. (7)

При фиксированном параметре 0 < η2 <
1
2

функция

F(η, 0) имеет два минимума (η1 = 0), (η3 = 1) и

один максимум при (η = η2), причем F(0, 0) = 0,

F(η2, 0) =
η3
2

6
(1− η2

2
), F(1, 0) = − (1−2η2)

12
, т. е.

F(1, 0) < F(0, 0). Таким образом, с помощью

потенциала F(η, 0) можно описать структурное

превращение первого рода из упругого состояния

(η1 = 0) в неупругое состояние (η3 = 1) через

потенциальный барьер высотой F(η2, 0).
Рассмотрим переход только по координате ϕ, а

η = 0. При фиксированном параметре 0 < η2 <
1
2

функция F(0, ϕ) имеет один минимум (ϕ1 = 0)
и точку перегиба (ϕ2 = ϕ3 = 1), причем

F(0, 0) = 0, F(0, ϕ2 = 1) =
ϕ3
2

6
(1− ϕ2

2
) = 1

12
,

F(0, 1) = − (1−2ϕ2)
12

= 1
12
, т. е. F(0, 1) > F(0, 0). Таким

образом, из вида потенциала F(0, ϕ) следует, что
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прямое структурное превращение первого рода из

упругого состояния (ϕ1 = 0) в состояние с STZ (ϕ3 = 1)
невозможно.

При фиксированном параметре 0 < η2 <
1
2

функция F(η, ϕ) в области определения переменных

0 ≤ η ≤ 1, 0 < ϕ < 1 имеет девять особых точек:

четыре минимума (0, 0), (1, 0), (0, 1), (1, 1); один

максимум (η2, 1− η2); и четыре седловых точки

(η2, 0), (η2, 1− η2), (0, 1− η2), (1, 1− η2). Потенциал

F(η, ϕ) в точках минимума принимает следующие

значения: F(0, 0) = 0, F(1, 0) = − (1−2η2)
12

, F(0, 1) = 1
12
,

F(1, 1) = − 1
6
(1− η2). Очевидно, что глобальный

минимум находится в состоянии (1, 1).
При достижении η = 1 функция F(1, ϕ) имеет точку

перегиба (ϕ1 = ϕ2 = 0) и точку минимума (1, 1). По-

тенциальный барьер, разделяющий упругое состояние

(ϕ1 = 0) и состояние с STZ (ϕ3 = 1), исчезает.
При фиксированном малом отклонении η от нуля,

из начального состояния (η, 0) можно сразу попасть

в конечное состояние (η, 1), но при этом придется

преодолевать довольно большой барьер (почти равный

максимуму), разделяющий эти состояния. Это классиче-

ский механизм структурного перехода первого рода.

При прямом превращении упругое состояние–
состояние с STZ барьер перехода является слишком

большим из-за упругой энергии образования STZ. Но

можно совершить переход через предпереходное состоя-

ние (η → 1, 0). В этом состоянии ϕ2 = [1− η] стремится
к нулю, поэтому барьер, который нужно преодолеть,

чтобы попасть в состояние с STZ, также стремится

к нулю. Значительно выгоднее вначале осуществить

переход вдоль координаты η из 0 в 1, что приводит

к резкому уменьшению барьера вдоль координаты ϕ.

И лишь затем выполнить переход вдоль координаты ϕ

из 0 в 1.

Теперь можно построить синергетическую модель

локализованной ПД (образование полосы сдвига, нового

более высокого структурного уровня деформации), в

которой средний порядок ϕ или, что то же самое,

концентрация STZ (число зон в единице объема) n
играет роль управляющего параметра.

3. Механизм и синергетическая
модель локализованной
пластической деформации
в аморфном металлическом стекле

Релаксационное поведение деформируемого аморфно-

го металлического стекла можно описывать в рамках

линейной модели вязкоупругой среды [28]. Эволюция

деформации ε под действием постоянного напряжения σ

описывается линейным уравнением Кельвина–Фойгта,

которое можно интегрировать

∂ε

∂t
= − 1

τ
ε +

σ

η
=

1

η

[

−µε + σ ],

ε(t) =
σ

µ

[

1− exp

(

− t
τ

)]

, µ =
η

τ
. (8)

Здесь первое слагаемое описывает релаксацию сдвиго-

вой компоненты деформации со временем τ , второе —

течение вязкой жидкости под действием сдвиговой ком-

поненты напряжений σ , η — динамическая сдвиговая

вязкость, µ — модуль сдвига.

При разгрузке системы, когда напряжение σ стано-

вится равным нулю, интегрирование уравнения (8) дает

выражение для релаксации деформации

ε(t) = ε(0) exp
(

− t
τ

)

. (9)

Таким образом, линейная модель вязкоупругой среды (8)
предсказывает протекающий во времени, т. е. релакса-

ционный характер деформации. Поскольку ε релакси-

рует к нулевому значению, то полученная деформация

обратима во времени, следовательно, она не пласти-

ческая. Причина этого в том, что сдвиговое напряже-

ние входит в уравнение релаксации деформации как

внешний постоянный параметр. Явление ПД сложное,

поэтому процесс перехода режима неупругой деформа-

ции в режим пластической деформации обеспечивается

самоорганизацией сдвиговой компоненты деформаций,

сдвиговой компоненты напряжений с одной стороны и

STZ с другой стороны.

Сформулируем синергетическую модель ПД (образо-
вания и распространения полосы скольжения), в которой
концентрация STZ n играет роль управляющего парамет-

ра [25].
Скорость изменения управляющего параметра n зада-

ется, с одной стороны, интенсивностью диссипативных

процессов, характеризуемой временем релаксации τn,

а с другой — влиянием коллективной моды, которое

определяется ее амплитудой ε и сопряженным полем σ :

ṅ = − 1

τn
(n − ne) − gnεσ, (10)

где ne = ne(T, σ̂ext) — равновесное значение n, зада-

ваемое внешними условиями, σ̂ext — тензор внешних

напряжений, gn — константа связи, T — температура.

Последнее слагаемое в (10) описывает уменьшение

концентрации n при ПД в поле напряжения.

Из наличия в среде вязкого трения сдвиговое напря-

жение подчиняется уравнению релаксации

σ̇ = − 1

τσ
σ + gσ εn, (11)

где τσ , gσ — константы. Первое слагаемое в (11)
описывает процесс релаксации сдвигового напряжения

к равновесному значению σ = 0. Второе слагаемое

в (11) учитывает положительную обратную связь между

сдвиговой деформацией и STZ, которая приводит к

нарастанию сдвигового напряжения и, таким образом,

обусловливает процесс самоорганизации.
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В качестве параметра порядка выберем величину

сдвиговой ПД ε, а в качестве сопряженного поля —

соответствующую сдвиговую компоненту тензора на-

пряжений σ Уравнение, определяющее поведение кол-

лективной моды ε, сводится к уравнению Кельвина–
Фойгта для вязкоупругой среды (8). Таким образом, в

простейшем случае скорости изменения величин ε, σ, n
описываются системой Лоренца (8), (10), (11) [25].
Особенность полученной системы состоит в линейном

характере уравнения (8) для скорости изменения пара-

метра порядка ε, и нелинейности уравнений (10), (11)
для величин n, σ , изменение которых подчиняется по-

ведению ε. Отрицательный характер нелинейной связи

в уравнении (10) означает уменьшение концентрации n
при увеличении коллективной моды ε. Соответственно,

нелинейное слагаемое в уравнении (11) описывает поло-
жительную обратную связь, которая и является причи-

ной, приводящей к качественной перестройке системы в

результате самоорганизации в ансамбле STZ.

Указанные равенства формируют полную систему

уравнений, которая определяет самосогласованное по-

ведение коллективной моды ПД и STZ. Диссипативный

характер ПД реализуется при соотношении времен

релаксации τσ , τn ≪ τ , согласно которому медленный

параметр порядка ε(t)
”
подчиняет“ быстрые величины

σ (t), n(t). Тогда в уравнениях (10), (11) можно исполь-

зовать адиабатическое приближение ṅ = 0, σ̇ = 0. В ре-

зультате величины σ, n выражаются через ε следующим

образом:

n = ne

[

1 +
( ε

εm

)2
]

−1

, ε−2
m = AnAσ ,

An = τngn, Aσ = τσ gσ , σ = Aσ neε

[

1 +
( ε

εm

)2
]

−1

. (12)

Учитывая, что в стационарном состоянии ε̇ = 0 ра-

венство (12) в пределе (ε2 ≪ ε2m) должно переходить

в закон Гука σ = µε, получаем критическое значение

параметра nc :

n−1
c =

Aσ

µ
= τ τσ

gσ

η
. (13)

Временная зависимость параметра порядка ε(t)
определяется уравнением релаксации Ландау–
Халатникова [26,27]

τ ε̇(t) = −∂V
∂ε

, (14)

где синергетический потенциал V в зависимости от

параметра порядка ε(t) определяется подстановкой ра-

венств (12) в уравнение эволюции (8). При постоянных

значениях τ , η зависимость V в пределе (ε2 ≪ ε2m) сво-

дится к разложению Ландау [26]:

V (ε) =
A
2
ε2 +

B
4
ε4, A = 1− ne

nc
, B = ε−2

m = AnAσ .

(15)

Согласно (14), (15) характер стационарного состояния,

отвечающего условию
∂V
∂ε

= 0, определяется соотноше-

нием между величиной параметра ne , задаваемой внеш-

ними условиями, и критическим значением nc , опре-

деленным равенством (13). В подкритическом режиме

ne < nc имеем стационарные значения ε0 = σ0 = 0, и ПД

отсутствует. В случае ne > nc , когда в зависимости (15)
параметр A < 0, синергетический потенциал V (ε) имеет

минимум ε0 = (
|A|
B )

1
2 , и система самопроизвольно пере-

ходит в возбужденное состояние с ПД ε0:

ε0 = εm

√

ne

nc
− 1,

σ0 = µεm

√

ne

nc
− 1, ne = nc , при ne > nc . (16)

Видно, что рост ε приводит к уменьшению n и к

росту σ согласно зависимости (16), имеющей гуковский

вид при ε ≫ εm и выход на насыщение при достижении

предельной степени ПД εm. В этой связи можно гово-

рить, что переход системы в возбужденное состояние,

определяемое спонтанной ПД ε 6= 0, приводит к транс-

формации части потенциальной энергии STZ в работу,

совершаемую сдвиговой компонентой напряжений εσ .

При малых нагрузках σext, когда ne(σext, T ) меньше

критического значения nc , концентрация STZ настолько

мала, что между ними не устанавливается коллективная

связь (взаимодействие). V (ε) (15) монотонно возраста-

ет, и система релаксирует к стационарным значениям

ε0 = σ0 = 0, n = ne . С ростом нагрузки σext обеспечива-

ется условие ne > nc , между STZ возникает притяжение,

формируется конденсат STZ — новое структурное со-

стояние среды с ПД. V (ε) (15) приобретает минимум

в точке ε0 = εm

√

ne
nc

− 1, ответствующей стационарно-

му значению ПД, возникшей на новом масштабном

(структурном) уровне (образование плоскости скольже-

ния). Согласно (16), время формирования этого нового

структурного уровня деформации τ̃ и определяемое им

значение парциальной вязкости η(τ̃ ) = µτ̃ имеют вид

τ̃ = τ

[

ne

nc
− 1

]

−1

, η(τ̃ ) = η

[

ne

nc
− 1

]

−1

, η = µτ . (17)

Поскольку вязкость определяется равенством η−1 = ∂ε̇
∂σ

,

а включение нового структурного уровня деформации

приводит к вкладу ε̇ = εm
τ

в скорость ПД, то эффектив-

ная вязкость равна η−1
eff = η−1 + η(τ̃ )−1. С учетом (17)

отсюда при ne > nc получаем ηeff = nc
ne

η < η, т. е. форми-

рование нового структурного уровня деформации пони-

жает эффективную вязкость среды.

Выше мы рассмотрели ПД как непрерывное нерав-

новесное структурное превращение, тогда как в дей-

ствительности оно протекает по механизму первого

рода [1,2]. Для этого учтем нелинейный характер дисси-

пативного процесса, в ходе которого модуль сдвига µ(ε)
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уменьшается с увеличением ПД. Удобно воспользовать-

ся простейшей аппроксимацией:

µ(ε) =
µ

1 + ( ε
ετ

)
, (18)

где положительный параметр ετ определяет характер-

ный масштаб ПД, на котором проявляется дисперсия.

При этом в зависимости V (ε) возникает барьер, раз-

деляющий исходное и новое стационарное состояние,

который характеризует переходы первого рода [25]. В ре-

зультате синергетический потенциал (15) и уравнение

релаксации (14) приобретают вид:

V (ε) =

(

1− ne

nc

)

ε2

2
− 1

ετ

ε3

3
+

(

1

ε2τ
− ne

ncε2m

)

ε4

4
,

τ ε̇(t) = −∂V (ε)

∂ε
= −(ε − ε1)(ε − ε2)(ε − ε3), (19)

ε1 = 0, ε2 =
1
ετ

−
√

D

2
(

1
ε2τ

+ ne
ncε2m

) , ε3 =
1
ετ

+
√

D

2
(

1
ε2τ

+ ne
ncε2m

) ,

D =
1

ε2τ
− 4

(

1− ne

nc

)(

1

ε2τ
+

ne

ncε2m

)

. (20)

Из (19), (20) видно, что при малых ne дискриминант

D(ne) < 0, поэтомуn существует только одно физическое

устойчивое состояние с ПД ε1 = 0, комплексные корни

ε2, ε3 — нефизические. При достижении критического

значения ne = n∗

c (дискриминант D(n∗

e ) = 0) физическое

состояние с ПД ε1 = 0 остается абсолютно устойчивым,

но появляются физические (не комплексные) корни

ε2, ε3:

ε2 = ε3 =

[

2ετ

(

1

ε2τ
+

ne

ncε2m

)]

−1

, n∗

c ≃ 7

8
nc , (21)

причем новое физическое состояние с отличной от

нуля ПД ε2 = ε3 является абсолютно неустойчивым.

При дальнейшем увеличении ne из (20),(21) видно, что

корень ε2 уменьшается и начинает стремиться к корню

ε1 = 0. При достижении сверхкритического значения

ne = nc дискриминант D(nc) = 1
ε2τ
, а физическое состо-

яние с ПД ε1 = 0 становится абсолютно неустойчивым:

ε1 = ε2 = 0, ε3 =

[

ετ

(

1

ε2τ
+

1

ε2m

)]

−1

, nc =
µ

Aσ

. (22)

Новое физическое состояние с отличной от нуля ПД ε3
становится абсолютно устойчивым.

Другими словами, если параметр ne не превышает

критическое значение n∗

c , V (ε) имеет монотонно воз-

растающий характер. При ne = n∗

c появляется плато,

которое при увеличении ne преобразуется в минимум.

Состояние с ПД становится синергетически выгодным,

начиная со значения ne = n∗∗, при котором достига-

ется условие V (0) = V (ε3), обеспечивающее равенство

значений потенциала в отсутствие деформации ε = 0

и при стационарном значении ε = ε3. При достижении

сверхкритического значения nc барьер, разделяющий

состояния ε = 0 и ε = ε3, пропадает, и V (ε) приобретает
вид, присущий переходам второго рода.

Обсудим некоторые важные свойства деформируе-

мой среды. Она является нелинейной, на что ука-

зывает сложный характер зависимости
”
напряжение–

деформация“ [1,2]. Деформируемая среда в процессе

нагружения меняет свою структуру, т. е. является струк-

турно неустойчивой [20,25], например, относительно

образования STZ. Деформируемая среда является ак-

тивной [20,25], так как содержит распределенные по

объему локальные источники потенциальной энергии

и сдвига — STZ. Согласно представлениям о природе

самоорганизации в открытых системах [25], такая актив-

ная нелинейная структурно-неустойчивая среда может

генерировать автоволновые процессы.

Нелинейность среды приводит к появлению неедин-

ственности стационарных однородных решений уравне-

ния релаксации ПД (режимов деформации). В пере-

ходной области n∗

c > n > nc в распределенной системе

может возникнуть бегущая автоволна [25], переводящая

образец из одного (неупругого) режима деформации в

другой (пластический).
Неоднородность аморфной среды приводит к неодно-

родному распределению STZ, поэтому в некоторой обла-

сти поверхности образца концентрация STZ может стать

больше критической n∗

c . STZ начинают взаимодейство-

вать, притягиваться, наконец, конденсируются в зародыш

новой структуры с ПД. Затем протекает эстафетный

процесс распространения ПД в направлении максималь-

ного касательного напряжения (распространение полосы
сдвига), выбранного вдоль направления оси x , который
подчиняется автоволновому уравнению [25]:

ε̇(t) = − 1

τ
(ε − ε1)(ε − ε2)(ε − ε3) + D

∂2ε

∂x2
, (23)

где D — коэффициент подвижности ПД.

Зададим в качестве начальных условий профиль де-

формации, изменяющийся в некоторой произвольной

точке оси X скачком от ε1 = 0 до ε3. В течение пе-

реходного периода начальный профиль перестроится в

стационарный фронт волны, распространяющейся вдоль

оси x с постоянной скоростью V . В системе координат,

связанной с движущимся фронтом волны справа налево,

уравнение процесса распространения автоволны (23)
примет вид

D
d2ε

dx2
−V

dε
dx

+ 8(ε) = 0,

8(ε) = − 1

τ
(ε − ε1)(ε − ε2)(ε − ε3). (24)

Здесь ε(x) — деформация, x — координата по оси x ,
V — линейная скорость перемещения режимов дефор-

мации. Граничные условия задаются в виде

ε(+∞) = ε3, ε(−∞) = ε1. (25)
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Здесь ε1 и ε3 — стационарные деформации образца,

соответствующие режиму с nнеупругой деформацией и

ПД соответственно. Решение задачи сводится к нахожде-

нию величины V , являющейся собственным значением

уравнения (24), (25), соответствующим стационарному

решению автоволнового уравнения.

Скорость автоволны можно получить, сделав подста-

новку, понижающую порядок уравнения (24), (25), и

интегрируя в пределах от ε1 до ε3:

V =

[

ε3
∫

ε1

8(ε)dε

][

ε3
∫

ε1

P(ε)dε

]

−1

, P(ε) =
dε
dx

. (26)

Это выражение не позволяет точно вычислить V , пока

не решены уравнения (24), (25) и не найдена функция

P(ε). Но выражение (26) описывает основные каче-

ственные закономерности рассматриваемого явления.

Функция P(ε) по всей ширине фронта имеет постоянный

знак плюс, поэтому выражение (26) дает информацию о

направлении движения волны (т. е. о знаке V ). Также (26)
позволяет определить условие, при котором могло бы

происходить изменение направления этого движения.

Если интеграл
∫ ε3
ε1

8(ε)dε > 0, то волна движется в сто-

рону заполнения образца режимом с ПД ε3. Равенство
∫ ε3

ε1
8(ε)dε = 0 является критическим условием смены

направления движения фронта, при котором скорость

распространения волны обращается в нуль. Это усло-

вие отвечает стационарному состоянию системы, при

котором в образце могут устойчиво и стационарно

сосуществовать зоны с ПД и неупругой деформацией.

Существует критическое значение концентрации n∗∗,

при котором скорость движения автоволны равна нулю.

Часть среды, испытавшая неравновесный переход в со-

стояние с ПД (образование и распространение полосы

скольжения) является квазистатическим структурным

дефектом нового масштабного уровня с большим време-

нем релаксации. ПД необратима, поэтому распростра-

нение фронта автоволны в противоположную сторону

невозможно.

Используя конкретный вид 8(ε) (24) получим выра-

жение для
dε
dx :

dε
dx

=

√

1

2Dτ
(ε3 − ε)(ε − ε1). (27)

Используя (27), получим выражение для скорости

волны V :

V =

√

2
D
τ

(

[ε3 + ε1]

2
− ε2

)

. (28)

Из (28) видно, что скорость распространения автоволны

ПД пропорциональна корню квадратному из произве-

дения коэффициента подвижности на обратное время

релаксации ПД.

Ширину фронта автоволны можно определить как от-

ношение максимального перепада ПД к максимальному

градиенту деформаций Pmax во фронте

δ =
(ε3 − ε1)

Pmax

√
2Dτ 1

(ε3−ε1)

. (29)

Таким образом, ширина фронта пропорциональна корню

квадратному из произведения коэффициента подвижно-

сти на время релаксации ПД.

Тогда решение уравнения (24) имеет вид

ε(x) =

[

ε3 + ε1 exp

(

4x
δ

)][

1 + exp

(

4x
δ

)]

−1

. (30)

Из (30) следует, что профиль деформации симметричен

и Pmax соответствует значению деформации, равной
[ε3+ε1]

2
. Необходимо отметить, что, поскольку δ,V, ε3

макровеличины, которые могут быть измерены экс-

периментально, то соотношения (28), (29) дают сред-

ство вычисления коэффициента подвижности, времени

релаксации и максимального градиента ПД — важ-

ных физических свойств ПД. Характерные экспери-

ментальные значения δ ∼ l ∼ 10−8 m, V ∼ 10−4 m·s−1,

ε3 ∼ 10−2 [1,2,5,6], тогда из (28), (29) можно вычислить

τ ∼ 10−8 s, D ∼ 10−12 m2·s−1, P6max m
−1.

Таким образом, процесс образования (на свободной

поверхности), продвижения и выхода полосы сдвига на

другую свободную поверхность образца есть процесс

возникновения зародыша и распространения автовол-

ны ПД.

4. Выводы и заключение

Из результатов, полученных в разд. 2−4 следуют

выводы:

– квазистатическая деформация в АМС есть сложный

релаксационный многоэтапный процесс, представляю-

щий собой упорядоченную во времени иерархическую

последовательность взаимосвязанных структурных пе-

реходов первого рода. Эти неравновесные процессы

последовательно протекают на различных масштабных

пространственно-временных уровнях, начиная с самого

низшего уровня — кластера атомов первой координаци-

онной сферы со временем релаксации τη , затем среднего

уровня — нанокластера атомов пятой координационной

сферы со временем релаксации τϕ , наконец, высшего

уровня — атомов полосы скольжения с пространствен-

ным масштабом 10 nm и временем релаксации τ , причем

τ ≫ τϕ ≫ τη ;

– при напряжении от предела пропорциональности

до предела упругости процесс образования состояния с

STZ непосредственно в аморфной структуре подавлен,

так как упругая энергия и другие факторы существенно

увеличивают энергию образования STZ.

– неравновесный структурный переход первого рода

из упругого состояния в состояние с STZ протекает

через предпереходное состояние — неупругое состояние

и описывается двумя параметрами: ближнего порядка и
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среднего порядка, подчиняющимися связанным уравне-

ниям релаксации Ландау–Халатникова;
– скорость релаксации содержит два члена различной

физической природы. Первый
”
термический“ связан с

локальной тепловой флуктуацией атомов кластера из

упругого деформированного состояния в новое состоя-

ние, с неупругой деформацией. Второй
”
атермический“

связан с туннелированием в двухямном потенциале,

стимулированным локальным напряжением, атомов кла-

стера из упругого деформированного состояния в новое

состояние, с неупругой деформацией;

– физической причиной и условием возникновения

неустойчивости состояния с первоначальным ближним

порядком относительно перехода в состояние с STZ

являются накопление плотности потенциальной энергии

упругой деформации до критического значения, равного

vel ∼ 1.7 · 10−3 eV на атомный объем, и время действия

нагрузки, превышающее время релаксации среднего по-

рядка;

– при напряжении от предела упругости до преде-

ла текучести процесс образования состояния с ПД

непосредственно в аморфной структуре подавлен, так

как упругая энергия и другие факторы существенно

увеличивают энергию его образования;

– неравновесный структурный переход первого рода

из состояния с STZ в состояние с ПД обеспечивается

самоорганизацией сдвиговой компоненты деформаций,

сдвиговой компоненты напряжений с одной стороны

и STZ с другой стороны, и описываются системой

уравнений Лоренца;

– если при увеличении нагрузки концентрация STZ

превысит критическое значение, проявляются коллек-

тивные эффекты (притягивающее взаимодействие) в

поведении STZ, и они могут конденсироваться;

– благодаря притяжению STZ, обладающих запасен-

ной потенциальной энергией, элементарным сдвигом и

избыточным свободным объемом, образуется сконденси-

рованный зародыш ПД. Спонтанно возникает коллектив-

ная мода ПД, приводящая к
”
пластической“ добавке к

исходной величине упругой и неупругой деформации;

– появляется новый структурный уровень деформа-

ции — микроскопическая ПД. При этом к исходному

сдвиговому напряжению добавляется коллективная со-

ставляющая, а концентрация STZ уменьшается. С ро-

стом величины ПД сдвиговое напряжение и время релак-

сации нового структурного уровня деформации увели-

чиваются, а концентрация STZ и эффективная вязкость

среды уменьшаются;

– физическими причиной и условием возникновения

неустойчивости состояния с STZ относительно перехода

в состояние с ПД является дополнительное накопление

плотности потенциальной энергии неупругой деформа-

ции (энергии STZ) до критического значения, равного

vel ∼ 1.7 · 10−3 eV на атомный объем, и время действия

нагрузки, превышающее время релаксации ПД;

– поскольку АМС является неоднородной средой [1,2],
то для STZ характерно негомогенное распределение.

Это приводит к локализации установления коллективной

связи (притяжения) в ансамбле STZ и к автолокализо-

ванному образованию — автоволне, зарождение и рас-

пространение которой формирует структурный дефект

(полосу скольжения) на более высоком масштабном

пространственно-временном уровне [1,2];

– только структурно-неустойчивая, активная, нелиней-

ная среда способна генерировать автоволновые про-

цессы. Среда АМС в процессе нагружения меняет

свою структуру, т. е. является структурно неустойчивой

относительно образования STZ. Деформируемая среда

АМС является активной, так как содержит распреде-

ленные по объему локальные источники потенциальной

энергии, сдвига и избыточного свободного объема —

STZ. Нелинейность среды АМС приводит к появлению

неединственности стационарных однородных решений

уравнения релаксации ПД.

Проведенное теоретическое рассмотрение позволило

вскрыть автоволновую природу эффекта ПД и аналити-

чески вычислить скорость распространения автоволны

переключения из режима с неупругой деформацией в

режим с ПД. В интервале неединственности (в пере-

ходной области) в ответ на локально внесенное воз-

мущение возникает бегущая автоволна, формирующая

полосу скольжения. Поскольку экспериментальные зна-

чения ширины фронта δ ∼ l ∼ 10−8 m, скорости фронта,

V ∼ 10−4 m·s−1, ПД ε3 ∼ 10−2 определены [1,2,5,6], то
можно вычислить важные физические свойства ПД:

время релаксации τ ∼ 10−8 s, коэффициент подвижности

D ∼ 10−12 m2·s−1, максимальный градиент P6max m
−1.

Таким образом, предлагаемые гипотеза, кинетическая

и синергетическая модели позволяют сформулировать

физическую картину, причину, условие, микроскопиче-

ский механизм квазистатической неупругой и ПД как

сложный релаксационный многоэтапный процесс, пред-

ставляющий собой упорядоченную во времени иерархи-

ческую последовательность взаимосвязанных структур-

ных переходов первого рода. Они объясняют локализо-

ванный характер явления ПД в АМС, количественно и

качественно описывают результаты и закономерности,

полученные экспериментально [1–9]. Возникающие при

этом в образце пространственно-временные структуры

(автоволны) локализации деформации микроскопическо-

го масштаба спонтанно генерируются при деформации с

низкой постоянной скоростью. Деформируемая среда в

ходе процесса ПД спонтанно расслаивается на малые по

ширине плоскости скольжения, и большие по ширине

пластически недеформирующиеся области между плос-

костями скольжения.
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