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1. Wstep

Dyslokacje sa to jednowymiarowe defekty sieci krystalicznej. Sa one odpowiedzialne
za plastyczne zachowanie si¢ ciat statych. Istnienie ich zostato potwierdzone eksperymen-
talnie przy uzyciu promieni Roentgena i mikroskopu elektronowego. Teorie opisujgce
zachowanie sig dyslokacji, ich oddzialywanie wzajemne oraz z innymi defektami sieci
krystalicznej, np. z defektami punktowymi, ich wplyw na wlasnosci mechaniczne ciat sg
przedmiotem badan od przeszto osiemdziesigciu lat. Stanowia one dziat mechaniki ciala
stalego. Przez wiele lat dyslokacje z duzym powodzeniem badano w ramach kontynualnej
teorii oS§rodkéw ciaglych. Pozwalalo to na stosowanie dobrze rozpracowanego aparatu
analizy matematycznej. Istnieje jednak wiele takich zagadnien, gdy konieczna jest wiedza
na temat szczegdtow dyskretnej budowy krysztalu, a wtedy powyzZsze podejicie staje sig
niezadowalajace. Jednym z takich probleméw jest zagadnienie naprezenia Peierlsa, czyli
minimalnego napre¢Zenia, ktére musi byé przylozone z zewnatrz do krysztatu, aby spowo-
dowaé ruch dyslokacji. Zaktada sig, ze dyslokacja podczas ruchu pozostaje prostoliniowa.
Nie uwzglednia si¢ rowniez wplywu temperatury.

Dyskretne modele dyslokacji maja znaczng niedogodno$é polegajaca na ogromnych
trudnosciach rachunkowych. Z tego wzgledu stosuje si¢ szereg przyblizer, co powoduje,
Ze otrzymane wyniki nie zawsze sg wiarygodne.

W niniejszej pracy przedstawiono przeglad dyskretnych modeli dyslokacji, w ktdrych
podjeto préby wyliczenia naprezenia Peierlsa. Zaprezentowano modele Frenkla-Kontorovej,
Peierlsa-Nabarro, Maradudina, Sandersa i Roguli oraz wspomniano o pSldyskretnych
modelach stosowanych w komputerowej symulacji dyslokacji w krysztatach.

-

2. Model Frenkla-Kontorovej

Model zaproponowany przez Frenkla i Kontorova byl jednym z pierwszych, w ktérym
starano si¢ oddaé dyskretna nature dyslokacji w krysztale.

W modelu tym krysztal jest podzielony my§lowo na dwie czgéci: gérna i dolna. Czeéé
gérna jest zastapiona przez jednowymiarowy laficuch punktéw materialnych (atomdw)
potaczonych identycznymi sprezynkami o stalej sprezystosci k. Oddzialywanie obu pot-
krysztaléw uwzglednia si¢ przez umieszczenie lancucha atomdéw w nieruchomym okresowym
potencjale W(x), o okresie réwnym b, gdzie b jest odleglo$cia miedzyatomowa.
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Dyslokacje krawedziowy wprowadza si¢ dostarczajac lub usuwajac jeden atom z nie-
skoriczonego taiicucha (rys. 1).
Energia potencjalna krysztatu wynosi
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gdzie p; jest wychyleniem atomu o numerze j z j-tego minimum potencjalu. Rézniczkujac
(2.1) wzgledem v;, otrzymujemy warunek stanu réwnowagi j-tego atomu
@.2) K= 20y )= o),

i
ktdry glosi, ze atom znajduje sie w stanie rownowagi wtedy, gdy sity sprezystoéci spreZynek
sa réwnowazone silami potencialnymi zwigzanymi z potencjalem W{(x).
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Rys. 1. Dyslokacja krawedziowa w modelu Rys. 2. Dyslokacja §rubowa w modelu Frenkla-
Frenkla-Kontorovej; (a) krysztat idealny; gdy Kontorovej
miniméw potencjaldw o 1 wigcej niz atomow: @ atomy laficucha, O atomy sieci (wg [1))

(b) konfiguracja stabilna; (c) konfiguracja nie-

stabilna; gdy atoméw o 1 wiecej niz minimow

potencjalu: (d) konfiguracja stabilna; (e) konfi-
guracja niestabilna

W oryginalnej pracy Frenkla i Kontorovej, jako potencjal przyjgto nastgpujaca
funkcje: .
Drew:
(2.3) Wiy;) = A(l —cos—%)

i rozwiazano zagadnienie dynamiczne

d?y; 2rd . 2ny;
@4 mE e =~ in T k- 2p ),
kladac
%y,
Vi = i~ 29+ R jx—zj %

gdzie skorzystano z przyblizenia dtugofalowego [1].

W modelu Frenkla-Kontorovej mozna badaé rowniez dyslokacje Srubowg. W tym celu
nalezy rozwazy¢ jednowymiarowy tancuch atoméw ruchomych lezacy na dwuwymiarowej
siatce atoméw nieruchomych (rys. 2). Ruch dyslokacji w kierunku x sprowadza si¢ do
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kolejnego przemieszczania si¢ atomoéw fafdcucha na odcinku o dhugosci A w kierunku y
na drodze 4y = bz jednego prostoliniowego szeregu atomow sieci na nastepny. Zaklada sie,
7e atomy z lafncucha oddzialywuja z atomami sieci za pomoca potencjatu, np. typu (2.3),
a energia oddzialywania atoméw z lancucha miedzy soba zalezy od ich wzglednego prze-
mieszczenia w kierunku y i wynosi

!
7)8(7714 =)
gdzie »; jest przemieszczeniem j-tego atomu z fancucha. Réwnanie réwnowagi dla atomow
lanicucha zapisuje si¢ wtedy nastgpujaco:

. 27w,
ﬂ(m+1—2m+m-l)—Asm-—[:7’~ =0

i problem sprowadza si¢ do zagadnienia dyslokacji krawedziowe;j.

Roéwnanie (2.2) z potencjalem (2.3) bylo rozwigzywane przez réznych autoréw, ale
przez sprowadzenie réwnania réznicowego do rézniczkowego. Pierwsze dokiadne nume-
ryezne rozwigzanie réwnania réznicowego dla konfiguracji symetrycznych pojedynczej
dyslokacji podali HoBART i CELLI [2], otrzymujac wyniki w postaci zbieznych szeregéw
potggowych przemieszczef atomowych.

HoBArT w pracy [3] przedstawil metode obliczenia naprezenia Peierlsa w modelu
Frenkla-Kontorovej, korzystajac z rownania (2.2) zapisanego w postaci
(2.5 k(pjp 1 —29+w- )+ —Z%isin%w—j = 0.

State k i 4 dadza si¢ przedstawié za pomoca stalych sprezystych », p i E [3], gdzie
v — wspéblczynnik Poissona, p.—— modut écinania, a E— modut Younga, w nastgpujacy
sposéb:

ubdc acE
(26) A= dra ¢ = 'b—(m,
gdzie a jest odlegloécia miedzy plaszczyznami réwnoleglymi do plaszezyzny poslizgu,
a abc jest objetoscia komérki elementarnej. Hobart wykazal, ze naprezenie Peierlsa jest
proporcjonalne do sily Ry, dzialajacej na atom n = O potrzebnej do utrzymania go
w odleglo$ci y, od potozenia réwnowagi i wynosi

E =D w
gdzie w(s)b jest szerokoscia dyslokacji, gdy znajduje si¢ ona w polozeniu sb dla 0 < s < 1.
Energia Peierlsa jest rowna pracy, jaka musi wykonaé owa sita R podczas ciaglego
przejécia dyslokacji od jednej konfiguracji réwnowagi do nastepnej
i :

1
@8) By = 5 [ RGO,
y
Rachunki mozna wykonaé tylko numerycznie. Metoda jest na tyle ogélna, Z¢ moze
mie¢ zastosowanie réwniez do innych potencjatéw. Hobart wykonat obliczenia dla

AW (y,) kb [ .| 2my; ) . ( 4o, )]
(2.9) @, e Psin B Qsin 5

@7 aE__ Ruvm
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w pracy [4] i dla

_ Aw(y) w4 [ 2y _gﬂr]
(2.10) &y b [(b) (b

w pracy [5]. Stwierdzono dla tych wszystkich potencjatéw, iz energia Peierlsa maleje wyklad-
niczo wraz ze wzrostem szerokosci dyslokacji, mimo oczywistych réznic w wyliczonych
warto§ciach energii. HoBART [6] podat réwniez spos6b przyblizonego obliczenia energii
Peierlsa przy uwzyciu metody zmiennej zespolonej. Otrzymane wyniki sa w do$¢ dobrej
zgodzie z metoda doktadna.

Dokladne analityczne rozwiazanie w modelu Frenkla-Kontorovej mozna znalezé, gdy
potencjat jest odcinkami paraboliczng funkcja przemieszczenia. Rozwigzanie takie znalezli,
KRATOCHVIL i INDENBOM [7] oraz WEINER i SANDERS [8]. Dokladna analiz¢ tego modelu
znaleZé mozna réwniez w pracy Rogurr [9].

T o o
(<P)b=—--=—- - - L |
. | i [ | 1
Ty o Lo
____.____._.I__ L - _— —
(52)0 o Q L? f 1 l Rys. 3. Podzial krysztatu na strefy w modelu Frenkla-

— ) .
EVINVIEREVERVE Kontorovej

Krysztat podzielono na trzy strefy (rys. 3), ze wzgledu na warto§¢ przemieszczen atoméw
w stosunku do parametru modelu:

II: (1—y)b < p; < b, M<Lj< 4o,
@11 . IL: o<y < (I=-9)b, —-M<j<M,
1: 0< p < b, —o <j< —M.

W strefie II jest 2M —1 atomdw polaczonych tzw. stabymi wigzaniami. Numery atoméw
przybieraja wartosci poldwkowe, gdy liczba stabych wiazanh jest parzysta i catkowite, gdy
nieparzysta. Konfiguracja 10wnow*1g1 opisana jest nastgpujacymi réwnaniami dla odpo-
wiednich stref’:

III: kV2y—ub(y;—b) = 0,

2uby b
(2.12) II: kV2yp;+ —2y (sz,—E) =0,

I: kVZ_zl)j—‘ubipj = 0.

Dla danej wartos$ci ¥ mamy zawsze dwie konfiguracje réwnowagi o M réznigcym sie
o 1/2. Gdy M jest poléwkowe, to konfiguracja stabych wiazan jest symetryczna wzgledem
maximum, a dla M catkowitego jest symetryczna wzglgdem minimum potencjalu. Stabilna
jest ta konfiguracja, ktéra ma mniejszg liczbe stabych wiazan.

Gdy do krysztatu przylozone jest naprezenie scmamce 7, to na kazdy atom dziata sita
[ = —1b® Rozwigzania szuka si¢ w postaci

. : 2]
(2.13) = yite-— *Tu—-,



DYSKRETNE MODELE DYSLOKAC)I 7

gdzie ; jest rozwiazaniem przy v = 0, a —7b/u jest przesunigciem atomu w nieskon-
czonodci wywotanym dziataniem naprezenia 7. Zada sie, by ¢; 5z 0.
Réwnania na ¢; dadza si¢ zapisa¢ w postaci
IT: V2p,—Pg; = 0,

Vg4 00— 2 =
(2.14) II.V(p,+Q(<p, 2#7) 0,

L: Vig;—Pg; = 0,
gdzie P = pblk, a Q = 2yP[(1—2y).
W stanie granicznym, gdy atom o numerze M znajduje sig¢ na granicy stref IT - IIT,
to wtedy s = (1—9)bi 7 = 7, wynosi
cos MO —fBcos(M—1)0 sinM0O— dsin(M--1)0

(2.15) Th T MY sinMB—ﬂsin(M- )0 cosMO—Gdcos(M—1)0"°
gdzie 6 = f /5‘ 2)/ g = [2+P l/ﬁ_-i'—“tiP] cosfl = ]—%

Rys. 4. Zmiany 7, w czasie ruchu dyslokacji w modelu Frenkla-Kontorovej

Gdy atom o numerze —M znajduje si¢ na granicy stref 1-1I, to y_py = ybi 7 = —1,.
Dla ustalonych u, p, k, a wigc i M, w czasie ruchu dyslokacji, np. w prawo, nastepuje na
przemian zmiana liczby stabych wiazan o +1 przy przejéciu ze strefy Il do IITi o —1 przy
przejSciu ze strefy I do IT, a -

(2.16) ~1, <7< T,
Mozemy wiec 7, utoZsamié z napn@zenlem Peierlsa. Zmiany 7 w czasie ruchu dyslokacji
pokazuje rys. 4.

It]

002

001

0

Rys. 5. Wykres 7,(y~') wg Kratochvila i Indenboma [7]

N oznacza liczbg atoméw w strefie 11, Liczby w nawiasach odpowindaja konfiguracjom niestabilnym; d = 1/(2y), fo = 1p
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Jezeli przejécia II - TIT1 I - II wystgpuja réwnoczeénie, to T, = —7,, czyli 7, = 01i dys-
lokacja moze przemieszczaé si¢ w krysztale bez przykiadania sit zewnetrznych, a liczba
stabych wiazan pozostaje bez zmian.

Na rys. 51 6 przedstawiono wykresy zmian 7, w funkcji y~* otrzymane przez KRATOCH-
VILA 1 INDENBOMA [7] oraz WEINERA i SANDERSA [8].

fl = D -
q mq ﬂ .

34 56 7 8 § 1 4 5 6 7 8 § 1
g 5
Rys. 6. Wykres 7,(y~!) wg Weinera i Sandersa [8]

3. Model Peierlsa-Nabarro

Model dyslokacji zasugerowany przez Orowana, a nastgpnie rozwiniety przez Peierlsa
i Nabarro wzbudzil wielkie zainteresowanie i wywart duzy wplyw na rozwdj teorii dyslokacji
w krysztalach. Wiasnie w tym modelu Peierls jako pierwszy oszacowal naprezenie po-
trzebne do przeprowadzenia dyslokacji z komérki do komérki.

Model Peierlsa-Nabarro zostal zbudowany przy nastgpujacych zaloZeniach (rys. 7):

a) krysztat skfada si¢ z dwu potaczonych ze soba, ciaglych, sprezystych polprzestrzeni;

b) wzdluz plaszczyzny potaczenia (ciecia) polprzestrzenie maja strukture atomowa;

¢) oddzialywanie atoméw z najnizszej warstwy gérnej potprzestrzeni z atomami najwyz-
szej warstwy dolnej polprzestrzeni jest typu sinusoidalnego, natomiast w kazdej z pét-
przestrzeni osobno spetnia ono prawo Hooke’a; :

d) przemieszczenia w kierunku prostopadlym do plaszczyzny poslizgu sa zaniedbywalnie
mate i nie sg brane pod uwage réwniez wszelkie efekty temperaturowe,

e) dyslokacja jest prostoliniowa.

Model ten moze by¢ oczywiScie modyfikowany, na przyklad przez zadanie, aby oddzia-
tywanie atoméw wzdhuz plaszczyzny ciecia bylo dowolna funkcja okresowa (np. LEICEK
[10]i KrouPA, LEICEK [11]), 0 okresie réwnym stalej sieci, byle tylko dla matych wzglednych
przemieszczen @; zachodzit liniowy zwigzek:

Opy = %@x(x) dla dyslokacji krawedziowej,
(3.1
Oy = —S—(Ji,(x) dla dyslokacji $rubowej,
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gdzie d jest odlegloscia miedzyplaszczyznowa. Szczegdlnie proste wyniki otrzymuje sig
jednakze wtedy, gdy przyjmie si¢ zaleznoé¢ sinusoidalna.

Poczatkowo przemieszczenie dolnej polprzestrzeni wzgledem gérnej (na rys. 7 linie
przerywane) wynosi

b2 x>0
—bJ2 dla <0

Po naloZzeniu na poiprzestrzenie takich przemieszczen, Ze tworzy si¢ odpowiednio
dyslokacja krawedziowa lub §rubowa:

(3.2) D= D) = {

2u+b/2 x>0
dla

2u,+b/2 x>0
dla

33 b= { 2u, —b/2 x <0

J
v =

Quy—b/2 x <0

(a)

Rys. 7. Dyslokacja krawedziowa (a) i §rubowa (b) Rys. 8. Wykres przemieszczenn w modelu Peierlsa-
w modelu Peierlsa-Nabarro (wg [12]) Na_barro (wg [12])

Ogdlnie, przemieszczenia zachowuja sie tak, jak pokazano na rys. 8. Z przemieszczeniami
zwigzane sg sity, wywolane zakléceniem wigzan w plaszczyZnie y = 0. Zgodnie z przyjetymi
zatoZzeniami, np. dla dyslokacji §rubowe;j

—ub . A4nu,
g S

Formalna teoria sprezystosci, jak réwniez zalozenie cigglego rozkladu dyslokacji wzduz
osi Ox, prowadzi do zwigzku

o0
du,(x')  dx’'
3. M f _
( 5) Gyz (x, 0) P P ) dx: xl —_X

(3.4) 0yx(x, 0) =

H

gdzie P oznacza, Ze calke nalezy rozumieé w sensie wartoéci gldwnej Cauchy’ego. Przy-
réwnujac (3.4) i (3.5) otrzymujemy réwnanie calkowe, ktérego rozwigzaniem jest

b x
3.6 = —
(3.6) U, : arctg—,
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gdzie n = df2. Naprezenie wyraza si¢ teraz réwnaniem
ub  x
2

Ostatni wzdr wskazuje na istotng ceche modelu Peierlsa-Nabarro: w zerze, czyli w jadrze
dyslokacji, nie ma osobliwosci napreZenia, ktére pojawiato si¢ w modelu kontynualnym
Osobliwo$¢ pojawia sig teraz w odleglosci +# od plaszczyzny poSlizgu.

(3.7 ‘ 0y (x,0) =

®~0 0o o o
T
RS 1
Q0 Ty I/
o o 0\\6\-@ j " l i :
(a) . (c)

.2 o o o Rys. 9. Symetryczne konfiguracje dyslokacji w modelu
-~ Tl ol [ ] Peierisa-Nabarro (wg [12])

\8\\ ° E-a g I ! , i | (a), (b) — dyslokacja §rubowa; (c), (d} — dyslokacia krawgdzio-
o o :3"\6\ o ’ ’ [T wa; O x oznaczajg atomy odpowiednio nad i pod plaszczyzng-

(h) —e (o poslizgu, a linie przerywane na rysunku dyslokacji krawedzio-

wej — polozenie rzgdéw atoméw, gdyby nie bylo dyslokaeji

Podczas ruchu dyslokacji nastgpuje zmiana energii potencjalnej krysztatu. Zalezno$é
energii potencialnej od polozenia dyslokacji jest funkcja okresowa, o okresie Téwnym
dhigoSci wektora Burgersa b, ze wzgledu na periodyczna budowe krysztatu. Aby przej§é
z jednej konfiguracji symetrycznej do drugiej (rys. 9), dyslokacja musi znalezé si¢ w kon-
figuracji niesymetrycznej. Oczekiwano, Ze ta ostatnia bedzie miala energie wyzsza, czyli
Ze naprezenie $cinajace powodujace zmiang konfiguracii tez bedzie si¢ zmieniaé okresowo.
W modelu zatozono, ze podczas ruchu dyslokacji energia sprezysta w obu pSlprzestrzeniach
nie ulega zmianie, zmienia si¢ natomiast tylko energia pochodzaca od zmiany wzglednych
przemieszczen, bgdaca suma po wszystkich atomach wzdhuz plaszczyzny cigcia i wynosi

ub*  ub? 4yr
3 = —
(3.9 Wia) o + 5. CXD 5 cosdam,

gdzie ab jest wychyleniem dyslokacji z jednej z konfiguracji symetrycznych. Rézniczkujac
otrzymany wzér po « mozna znaleZ¢ silg i naprezenie, jakimi nalezy dzialaé na dyslokacjg,
aby przesuna¢ ja z jednego polozenia réwnowagi w nastepne:

1 dW(e) - ] 1
39 = — -t = __F.
(3.9 T da 2,ubexp[ 5 sindar, Oy = F
Energia osigga maksimum, gdy cos4ar = 1, a minimum, gdy cosdar = — 1. Maksi-

mum mamy wigc, gdy o = 0 lub 1/2, a minimum, gdy « = 1/4. Wniosek jest niespodzie-
wany 1 sprzeczny z oczekiwaniami: najwicksza energie maja konfiguracje symetryczne,
a konfiguracja niesymetryczna jest obdarzona energia minimalna.

Naprezenie Peierlsa, czyli maksymalne naprezenie potrzebne do przeprowadzenia
dyslokacji do nastepnej komdrki, pojawia sie wtedy, gdy o = 1/8 i wynosi

(3.10) o, = 2,uexp[— jZ—n]

HirtH i LOTHE [12] uwazaja, ze nieoczekiwana postaé energii potencjalnej jest czgéciowo
skutkiem sumowania niezaleznie po plaszczyznach gérnej i dolnej. Metoda ta nie ma
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silnego uzasadnienia fizycznego i pociaga za sobq zbytnie wygiadzenie funkcji w poblizu
jadra dyslokacji. Sugeruja, ze sumowanie energii pochodzacej od wzglednych przemieszczen
par rzedéw atoméw powinno poprawi¢ ten wynik.

4. Model Maradudina

MARADUDIN [13] zaproponowat prosty model dyslokacji §rubowej w sieci krystalicznej,
w ktérej kazdy atom oddziatywuje tylko ze swymi najblizszymi czterema wspéiptaszezyzno-
wymi sasiadami zgodnie z prawem Hooke’a. Odleglosci pomiedzy atomami w kierunku
prostopadlym do plaszczyzny przekroju sa state. Maradudin wyliczyl przemieszczenia
atoméw w dwu konfiguracjach dyslokacji §rubowej: w konfiguracji T, gdy dyslokacja
znajduje si¢ w §rodku komérki elementarnej i w konfiguracji I, gdy dyslokacja znajduje sie
na krawedzi komdrki elementarnej (rys. 10). Nastepnie podal wyraZenia na energie od-

oo ole o o G
o 0 o o o © 9 0 o o
: ©% 0’0 0¥ 6 o & o oF
Rys. 10. Konfiguracje dyslokacji §rubowej w modelu 0 0 6 0 0 o 6 9 o o o
Maradudina; (a) konfiguracja I; (b) konfiguracja IT (a) (b)

ksztatcenia powyZzszych konfiguracji. Réznica tych energii jest energia Peierlsa. Pionowe
przemieszczenie atomu o wspoétrzednych (rn, n) oznaczono w(m, n). Jest ono wielowar-
toSciowa funkcja poloZzenia atomu w tym sensie, Ze wzrasta o b po zatoczeniu konturu
Burgersa wokot linii dyslokacji. Aby unikna¢ ktopotéw zwigzanych z wielowarto$ciowoscia
pola przemieszczen wprowadzono ciecie wzdtuz osi Ox. PotozZenie tego ciecia jest w ogdlnosci
dowolne. ‘

Stan réwnowagi rzedu atoméw o wspoirzednych (m, m) jest opisany réwnaniem

(4 l) A(wm+ t.n— W,,,_ 1.:1) +B(wm,n+ 1 wm,n— 1) - (2A +2B) wm,n =
= Bb(Oui+ 172 6::,1/2 - (sm,k+l/2 5:,,—1/2) w konfiguracji I,
= Bb(6yn,1 0n, 172~ Om,x Op,—172) + Bb[2(0m,0 5n,1/2 ~ O, 0 On, - 1/2) w  konfiguracji I,
gdzie 4 i B sg stalymi sitowymi oddzialywania atoméw, odpowiednio w kierunku x i w kie-
runku y,ak =0,1,2,3 ...
MARADUDIN [13] rozwigzal réwnania (4.'1) metoda transformacji Fouriera, a BULLOUGH

1 TEWARY [14] metoda funkcji Greena. Otrzymali oni identyczne wyniki, mianowicie:
dla konfiguracji I

. /2
b b siny  sin2mxsin2my
4.2 ng—“"_f‘f : - : dd,
4.2 W, 4 72 Jow  sinx Csin?x+sin?y *
dla konfiguracji II
| bob (] in2my sinpsin?
cosxsin2my  sinysin2ny
4.3 mnp = T T T4 . n 0 4[1/’,
(43) W, 4 x2 ff sinx Csin?x +sin?y x4
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gdzie C = A/B. W granicy, gdy Am?+ Bn? jest duze, wzory te przechodza w dobrze znany
zwiazek z kontynualnej teorii dyslokacji

b Y7al n
(4-4) Wy = '_Z;arCtgl/ ¢ —’;,Z—'

Jest on identyczny dla obu konfiguracji, gdyz w teorii kontynualnej nic bierze si¢ pod
uwage szczegéldw budowy jadra dyslokacji.

Energia odksztalcenia zostala policzona w pracy [13] jako praca wykonana przez sity
zewnetrzne na krysztale podczas wprowadzania do niego dyslokacji. Otrzymano naste-
pujace wyniki:

E = %]/AB{]112)/~ %]n H‘;C + pi—lnC+ln

4.5)

=
Vi |

b — 1. 1+C 1 . C 1 R
Ey=—~-VABn2y— —ip—— + f—:_—(-n:—arcsm ]/——) —InC+In—7—=—1%,
11 47_:‘/ {Hy 2]11 4 ]/C 1+C +4ln "{'I'l]/é_"7
gdzie y jest statg Eulera, Iny = 0,57722, R zewng¢trznym promieniem krysztalu (przyjmuje

sig, ze krysztat ma ksztalt walca), {, » odleglo§cia migdzy sasiednimi rzgdami atomdw
odpowiednio w kierunku x i y. Tak wiec

Bb \ /' C
(4.6) | E"—E,=4—Tc(n—arcsm]/m).

Otrzymana w ten sposdb rdéznica energii jest nadmiernie duza. CELLI [15] poprawil wynik
Maradudina wprowadzajac dla dwu rzeddw (0, 1/2) 1 (0, —1/2) w konfiguracji II poten-
cjat -
4.7 Zthb;(l +cosﬁz}rw ),
co dla dyslokacji [110] w NaCl obnizylo warto$é energii Peierlsa o rzad wielkoscei.
HOLZLER | Siems [16] stwierdzili, Ze jesli zastosuje sie poprawke Celliego do modelu
Maradudina dla dyslokacji [001] w krysztale sze$ciennym, to réznica £~ E; staje si¢
ujemna. Jest to spowodowane faktem, ze najwicksze wzgledne przemieszczenia beda teraz
w konfiguracji 1. Zaproponowali wiec, aby wprowadzi¢ sinusoidalng zalezno$¢ sit od
przemieszczen dla wszystkich wigzaf, co obnizytloby wzgledne przemieszczenia réwniez
w konfiguracji I i zmniejszyloby E; w ten sposéb, Ze réznica energii znéw bytaby dodatnia.

5. Model Sandersa

SANDERS [17] zbudowal dyskretny model dyslokacji krawedziowej w krysztaie o sieci
sze§ciennej prostej przystosowany do badania wplywu naprezenia $cinajacego przytozonego
z zewngtrz na geometri¢ dyslokacji. Zalozyl on liniowe oddzialywania pomigdzy najbliz-
szymi sasiadami (oprdcz plaszczyzny poslizgu) uwzgledniajac sity centralne i niecentralne.
Rozwazane byly tylko cztery rzedy atomow najblizsze plaszczyzny poélizgu. Przemiesz-
czenia atoméw w tych rzedach dane sa nastepujgcymi wzorami:

.1)

uyy = uytultep,  uegy = ulggtuly ),
Aoy = Wy, Uy = ulg Ul
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gdzie u;; jest poziomym przemieszczeniem atomu w i-tym rzgdzie i w j-tej kolumnie, uj; jest
przemieszczeniem atomu wywotanym jednorodnym naprezeniem $cinajgcym 7 przylozonym
w nieskonczonoéci z zewnatrz do krysztahu:

2
L= 7{’2 (i—1) i>0,

I

u

(5.2)
uly = llf-(f+1) i<0
if = /(2 >
gdzie k, jest miara sit niecentralnych (co wynika z poréwnania z kontynuvalna teorig

sprezystosci, gdyZ ki = cqab = ub), a u;] jest odksztalceniem potrzebnym do wprowa-
dzenia dyslokacji:

(—b/4 >0 bj4 jz0
(5.3) uf; =1 0 dla j=0; ¥ ;= dla
b4 j <0 ~bj4 j <0

Po wprowadzeniu dyslokacji atomy doznajg relaksacji i zajmujg poloZenia réwnowagi,
co okredlaja funkcje @i, @i, v; 1 9] zmierzajace do zera, gdy j —» 0.

W poblizu jadra dyslokacji przemieszczenia sa tak duze, Ze porzucono tutaj zaloZenie
o oddzialywaniu tylko najblizszych sasiadow i uwzgledniono oddzialywanie atoméw
zrzgdu 1 zdwoma atomami z rzedu — 1 (linie przerywane narys. 11). Sita oddziatywania jest
funkcja poziomej odlegloéci @;; pomigdzy oddzialywujacymi atomami, gdzie @D;; jest
odlegloécig pomigdzy i-tym atomem z [ rzedu i j-tym atomem z rzedu —1. '

P &
2‘\ )TT S
b
1?—1\‘ AN
/ M

N

-1 kY, T F =Rl -%-;;'
-1 _ ./ ¥
NI Pl
[ oo s
| Ch— N 7
1

(b \\//
Rys. 1l1. Dyslokacja krawedziowa w modelu Rys. 12, (a) Trzy typowe atomy w poblizu plasz-
Sandersa czyzny poslizgu; (b) wykres sily dzialajacej na

atom C pochodzacej od atomu A (linia ciagta)
i od dwu atomoéw ponizej plaszczyzny poslizgu
(linia przerywana); w modelu Sandersa

Roéwnania réwnowagi zapisuja sie nastgpujaco:

dla atoméw usytuowanych daleko od plaszczyzny poélizgu
(5.4 koo (g g+t — 20, ) Fla (g j+ oy, 5 —2u) = 0,
gdzie k, jest miarg sit centralnych;

dla atoméw, z czterech rzeddw najblizszych do plaszezyzny poslizgu

(5.5) ka(u—uy)+h @y oy Fuy o1 —2u;) = F o —F;

i

k2(u—2,1_u—1,j)+k1(u—1,j+1+“—1.j—1—2u—1.j) = F—F,j.
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F; jest sita oddziatywania i~tego atomu z rzedu 1 z j-tym atomem z rzedu — 1. ZaloZono
nastepujacy charakter zalezno$ci F(®P):

@/b 0< dlb <y,
(5.6) Flikyb) =1 —a@/b+y(1+a), y<Pb<1-y,
0 Dbz 11—y,

gdziey = @./b = F.[(k,b) = 7./b, o0 = y/(1—2y), T, oznacza krytyczne napigcie §cinajace
krysztatu doskonalego (rys. 12).

6x10° .
[ g9 20,
6 f=01225
Przemeszczenie
dyslokac!
©
@ Ao09
-969
-3 © 0 4 20 0 4
AR / \AARARY /
0 3 -3 0 3
_ )
MM M R 8 n@%%xmé A A
\ / R D 3 3
CMfT 0T M (Read- NG
wigzanie wiazani . - 4
stabe sjlneanle SVW

Rys. 13. Przyktadowy rozklad wigzan wzdiuz
plaszezyzny polizgu w modelu Sandersa. M, i M,
sa to numery, liczone od &rodka, tych atoméw,

Rys. 14. Przyklad zmiany naprezenia zewnetrz-
nego i konfiguracji slabych wigzan w czasie ruchu
dyslokacji w modetu Sandersa

ktore pierwsze sa polaczone silnymi wiazaniami

Gdy wzgledna pozioma odlegloéci pomiedzy dwoma atomami z dwu sasiednich po-
ziomych rz¢d6w jest z przedziatu [0, y], to méwimy, Ze atomy sa polaczone silnym wigza-
niem, a gdy ta odlegto§é jest z przedziatu [y, 1—y], to méwimy, Ze wigzanie jest slabe
(rys. 13). Tak wigc, plaszczyzne poslizgn mozZna podzieli¢ na trzy czedci:

j< "‘Mz, F}'j Silne, F:i,j—l = O,
M, +1<j< M,=1, Fj;iF.,,slabe,
2

j=z M, F; y_4 silne, F; = 0.

Sanders badal quasi-statyczny ruch dyslokacji (przejscie z jednej komorki do nastgpnej)
dla R = 1,0, 2,0, 5,0 (R = k,/k,) i dla r6znych wartosci y. Typowy przebieg zaleznosci
przemieszczenia dyslokacji od przytoZonego naprezenia o = /b pokazuje rys. 14.

Poczatkowa konfiguracja C* jest stabilna (dodatniemu naprezeniu odpowiada dodatnie
przemieszczenie), natomiast konfiguracja C> jest niestabilna — w ruchu dynamicznym
dyslokacja powinna albo skoczyé do przodu, albo powrdcié z powrotem do konfiguracji
stabilnej. Naprezenie Peierlsa to maksymalne napreZenie wystepujace w tym cyklu wyno-
szgce 9,65 x 105,
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Oprécz cyklu oméwionego powyzej, Sanders zaobserwowat réwniez takie, w ktérych
konfiguracja poczatkowa byta niestabilna i takie, w ktérych byly dwie konfiguracje stabilne
w jednym cyklu. Koncowy wynik obliczen napreZenia Peierlsa pokazuje rys. 15. Uderzajaca
cechg jest okresowy przebieg 7, w funkcji y~1.

A4
o W\/\/\ /\ N ﬂ

& 7 6 9 w0 W 12 1B u BB g

Rys. 15. Zmiana naprezenia Peierlsa w funkeji 9=* w modelu Sandersa

6. Model Roguli

RoGguLA [18] zaproponowal dynamiczny, atomowy model prostoliniowej dyslokacji
$rubowej w sieciach Bravaisa. Wyprowadzil on wyrazenia na pola predkosei 1 dystorsji
oraz znalazt zalezno§¢ predkoséci poruszajacej sie dyslokacji od dziatajacego na krysztat
jednorodnego naprezenia zewngtrznego.

Model Roguli przystosowano [19] do quasi-statycznego ruchu dyslokacji, co pozwolito
znalezé statyczne naprezenie Peierlsa w funkcji parametru modelu y.

Rys. 16, Przekrdj poprzeczny przez sie¢ szeScienna prosta © o o o O o

Rozpatrzono sze§cienng, prosta, prymitywna sieé krystaliczna. Przekrdj poprzeczny
tworzy sie¢ kwadratows (rys. 16). Zalozono, ze w nieskonczonej sieci znajduje sie pojedyncza
dyslokacja srubowa o wektorze Burgersa b (|b| = 1) réwnoleglym do osi 0z. Dyslokacja
moZe zajmowaé rozne polozenia wewnatrz komorki, w ktérej umieszczono poczatek
uktada wspolrzednych. Ponadto zrobiono nastepujace zaloZenia:

a) ruch atomoéw dozwolony jest tylko w kierunku réwnolegtym do osi 0z (réwnolegle
do linii dyslokacji), przy czym odleglosci miedzy atomami w tym kierunku sg stale (atomy
84 «nanizane na sztywne prety», a kotko na rys. 16 oznacza jeden taki pret);

b) kazdy atom oddzialywuje tylko ze swymi czterema najblizszymi «wspdiptaszczyzno-
wymi» sgsiadami; )

c) energia oddziatywania atomdw jest odcinkami paraboliczng funkcja dystorsji fi(x, y),
k=1,2.
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Dystorsja f,(x, ¥) nazwano wielkosé

(6.1) Bi(x, ¥) = Dew(x, p)—ny,

gdzie D, jest operatorem réznicy centralnej, w(x, ) jest plonowym przemieszczeniem atomu
o wsp6irzednych (x, y), a n;, sa takimi liczbami calkowitymi, by |8, (x, )| <€ 0,5 (rys. 17).
Wielkodei B (x, ») = 0,51 fx(x, ») = —0,5 sa rownowazne. Po rozpisaniu wzoréw (6.1):
Br(x, p) = wix+1/2, y)—=w(x—1/2,y)—ny,

Ba(x,y) = wlx, p+1/2)—=w(x, y—1/2)—n,

widaé, ze dystorsje okre§lone sa w §rodkach odcinkdw laczacych atomy: §,(x, y) w §rod-
kach odcinkéw poziomych, a f,(x, y) w srodkach odcinkéw pionowych (rys. 16 i 17).

(6.2)

v
———————— aop =lpl) Yol
oo A &l
Weh }“”Vzﬂz)
0 X B 0 X
s Up-lp
./2.Vz

? L

Rys. 17. Dystorsja £,(0, 1/2)

¥
| 1
] 1
) [
P P A
B 5w F %
R Fe——
i I i
ﬁ‘

LiN
5k
-05 -f a5
AW K
i o
.\_ 7 A Rys. 18. Zalezno$é energii i sily oddzialywania atomow
B \05 od dystorsji w modelu Roguli. Rozktad sity oddzialywania
. na cze§¢ liniowa i nieliniowa

Na rys. 18 przedstawiono zalezno$¢ energii U i sily S, oddzialywania dwu atomdw
od dystorsji
ou(p)
6.3 =
63) S = a5
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Warto$¢ dystorsji f, = y, bedaca parametrem modelu, wyznacza granice liniowe]
zaleznosci sily oddzialywania od dystorsji. W zwiazku z tym przedzial wartoéei dystorsji
[—0,5, 0,5] podzielono na trzy czgsci (rys. 18): jesli warto§¢ dystorsji jest z obszaru I to
méwimy, ze odpowiednie wigzanie jest silne, za§ w przypadku, gdy warto§¢ dystorsji jest
z obszaru II lub III, to méwimy Ze, wigzanie jest stabe. Site oddzialywania atomdw z sasie-
dnich rzedéw mozna rozbi¢ na cze§é liniowa i nieliniowa:

(6.4) Si(x, y) = (SE™N+SFH) (x, ).
Nieliniowa czqéé. oddzialywania mozna wyrazi¢ przez liniowa, je§li wprowadzi sie
wielkosé '
(6.5) S(x,p) = —DpSE™(x, p), ,
gdzie f(x, y) jest wielkoécia taka, Ze b f(x, y) przedstawia silg, z jakq nalezy dziata¢ na atom
o wspdirzednych (x, y), aby otrzymadé taki sam efekt, jaki daje nieliniowa cze§¢ (6.4).
Sumaryczny wektor Burgersa zdefiniowano nastgpujaco:
(6.6) Zﬂk Dxy = J_S_; Ri .
C {ntC
Po lewej stronie réwnania sumowanie odbywa si¢ po odcinkach konturu C (gdyz DQ
oznacza przyrost wielkosci O na elementarnym odcinku konturu C), a po prawej stronie
réwnania po komdrkach zawartych wewnatrz konturu C. Tutaj
©.7) Ry=e¢eyDyy 1 k=1,2,
a &y jest antysymetrycznym tensorem jednostkowym
6.8) E11 = €23 = 0, £, = —&, = 1.
Wielko$¢ zdefiniowana jako

(6.9 Ripi(x, y) = a(x, y)
gra taka samg role, jak gesto$§¢ dyslokacji, w omawianym przypadku dyslokacji §rubowych,
w teorii kontynualnej. Pole a(x, y) jest okreslone dla catkowitych wartoéci x 1 y, a poszcze-
golne jego elementy moga przyjmowaé trzy wartosci: 0 — gdy w danej komoérce nie ma
dyslokacji i +1 — gdy w komérce znajduje si¢ dyslokacja o wektorze Burgersa réwnym
+b.
Ukiad réwnan

=D S™(x, ¥) = f(x, 1),

Rifu(x,y) = alx, y),
po prostych przeksztalceniach da si¢ sprowadzié do postaci

(6.11) : —aDkaﬂ, = D[f—‘aRla,

gdzie a = u jest modulem $cinania. Réwnanie to rozwigzano metoda funkcji Greena
i znaleziono, ze

(6.10)

1
(6.12) Blx,y) = Z—D,G*f—RiG*oc,
gdzie * oznacza splot dyskretny:

(6.13) O+P = 2 O(x~x, y—y YP(x', '),

2 Mech. Teoret. i Stosowana 1/78
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a G jest funkcja Greena

cos(yg,) (2—cos g,/ (2—cosg)® ~ 1)l — 1 "
]/(2—cosq2)2—_1 >

(6.14) G(x,y)=71_;f
0

przy czym G(0,0) = 0,0.
Poniewaz dyslokacja znajduje si¢ w tej samej komérce, w ktérej jest poczatek uktadu
wspohrzednych, wiec
(615) (X(x, J’) = 6::0 5y0a
gdzie dy; jest delta Kroneckera, a wzory na dystorsje zapisuja si¢ nastgpujaco:
1 ! 7 ’ ' !
Buls, ) = — D) [GGr—x'+1/2, y=y) = Glr—x'=1/2, y=y)If(x', ) +
XLy .
+G(x’ y+l/2)_G(x5 y—1/2),
1 A ’ . ’ 7 I’ ’
Bolx,y) = — D) [Gli—x', y=y' +1/D=Gle—x', y—=y' = 12U, ) -

XLy
—G(x+1/2, »)+G(x—1/2, ).

(6.16)

RODZINA | <==s RODZINA | <= RODZINA II

05-025 05025 05-01817
Nie ma stabych Nie ma stabych (1_
wiazan. wigzan.
025:01134 { 025010 01817+ 0n47
5—‘- : IH— 14~
0N34:00752 14n+01024 0N47+00883
H E—H-— [ HLH{—— 1

== 00752:00562 01024+00917 I 00883+00817

il - I T~ I ICk---

It %—IH* i

00562+00449 00917-00709 0081700636

Fn - I éHI—H» I @HHI——

_i 00449+00373 00703:0057% 00636-00522
N 4F~II—|HI—— I EEHH- [%HHFH*

Rys. 19. Trzy rodziny symetrycznych konfiguracji réwnowagi stabych wiazan przy ﬂ, = 0 w modelu Roguli,
Obok kazdej konfiguracji podano zakres p jej wazno$ci; | oznacza dystorsj¢ rowng 0,5

i

Whplyw naprezenia zewnetrznego zostal uwzgledniony przez wprowadzenie jednorod-
nego pola dystorsji ;. Tak wiec catkowita dystorsja jest dana wzorem

(6.17) B(x,y) = BR(x, )+ B
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gdzie BF(x, y) jest polem dystorsji wywolanym obecno$cig dyslokacji i dane jest wzorami
(6.16).

Zbadane zostaly dwa procesy:

a) proces zmian konfiguracji réwnowagi sfabych wiazan w funkeji y przy B = 0;

b) proces zmian konfiguracji sldbych wigzan w funkcji ﬂn,, przy ustalonym 1y,

W procesie drugim maksymalna ﬂk wystgpujaca w quasi-statycznym ruchu dyslokacji
poprzez komdrke elementarng jest proporcjonalna do napreZenia Peierlsa.

Sledzac proces pierwszy, stwierdzono istnienie trzech rodzin symetrycznych konfiguracji
stabych wiazan (rys. 19). W rodzinie IlI jedna z dystorsji jest réwna 40,5, czyli dyslokacja
znajduje si¢ na krawedzi komoérki, Wybierajac dowolna konfiguracje z rodziny I, ustalajac
y 1 zmieniajac odpowiednio ﬁ mozna dojs¢ tylko do jednej z konfiguracji z rodziny I
Zaden proces tego typu nie wyprowadza dyslokacji na krawedZ komdrki (rys. 20) (uwaga
ta nie dotyczy plerwszej konfiguracji (bez stabych wiazan) z rodziny I). Przy réwnoczesne]
zmianie obu /3,, otrzymano ciag konfiguracji o rosnacej liczbie stabych wigzan (rys. 21),
a w ostatniej konfiguracji z tego ciggu dwie dystorsje sa réwnocze$nie réwne 0,5. Proces
ten prowadzi do kruchego zniszczenia krysztatu. Tak wigc konfiguracje z rodziny I odpo-
wiadaja dyslokacjom utwierdzonym.

/=00
/s; a0 gomssz f 0026786 ,4} o
= X
y/i=00 = 010009
" %*'00 ﬂLH:
—— ® |l

%:UU =00
=0002665 =0
(2) %H» — o ILAH‘“*X

=0004353 (b}
i

= B00407

i M —i#—; @l 1
[k o

O [E-—x O 14-p—
%‘58809687

(s) :

o

Rys. 20. Przykiady zmian konfiguracii stabych wigzan w funkeiji /3, dla (a) 0,2500, 0,1817) ey = 0,2;
(b) (0,1817, 0,1134) e y = 0.12 w modelu Roguli

Konfiguracje z rodziny Il (oprécz pierwszej) maja Sci§le wyznaczong plaszezyzng s
poslizgu dyslokacji. Dyslokacja osigga konfiguracje z rodziny IIT (a wigc jest dyslokacja,
ruchoma) tylko wtedy, gdy naprgZenie zewnetrzne jest przylozone do krysztatu w taki

2%
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sposSb, Ze sita dziata na dyslokacj¢ réwnolegle do kierunku, w ktdrym jest najwiecej
stabych wigzan. Przyklady takich proceséw pokazano na rys. 22.

Na rys. 23 pokazano w funkcji y (w skali ~') zmiany konfiguracji stabych wigzan
(z rodziny X i If1) w trakcie zmiany polozenia dyslokacji . Gdy u = £0,5, to dyslokacja
znajduje si¢ na krawedzi komorki, a u = 0 jest réwnowazne u = 1. Liniami uko$nymi
zakreskowano obszary, w ktérych dana konfiguracja jest stabilna, co odpowiada minimum
energetycznemu, a liniami poziomymi obszary niestabilnosci konfliguracji (maximum

energetyczne).
£ §=025 £ F=0i817
T T
13 7=017
0004 00037
. =023 0003 0003
0002
0001
e N ”
o s N 0010¢ )
100 [ 002877 0015 i f=015
ﬂj R 0004 ‘
I Ly = , 0000 ,
- 0001 /\
0.002204 Ay U] . TG
§ |-w. lj 0034537 818(1)8 <~ --00077
— A AR~ 0015
| 0006058 =
O~ -
= ) = i i
00317 L s 7=01817 Y=0140
é": - *05\\L 0.034956
= A R -
l 0018347 =
-3 = L L | f
= = I4— = L= e Rt 2 L
Mo = (a) (b}
Rys. 21. Ciag konfiguracji w modelu Roguli dla Rys. 22, Zmiany?ﬂ w funkcji potozenia dyslokacji
y =0, 995 przy rownoczesnej zmianie ,§k, ke = # w modelu Roguli; (a) ye[0,1411, 0,1147];
=1,2;8, = /§2. Przy kazdej konfig,uracji podano (b) v € (0,1147, 0,1024}

osiagnieta wartosé f

Na rys. 24 podano schematyczne przekroje powierzchni energii ptaszczyzng prostopadla
do plaszczyzny poSlizgu dyslokacji. Linie poziome odpowiadajg tym wartosciom v, dla
ktérych naprezenie Peierlsa jest zerowe. Stwierdzono istnienie niesymetrycznych polozef
réwnowagi dyslokacji wewnatrz komérki.

Zalezno$¢ naprezenia Peierlsa od parametru modelu y pokazano na rys. 25, Je§li by nie
uwzglednia¢ punktéw, w ktdrych naprezenie znika, to oprécz zakresu y € [0.5, 0.25], wraz
ze wzrostem p~! maleje ono wyktadniczo.



05 i
02574 7 40 01817}~ - —-—I55039
018177777 5155039 0t f— 082

oun /:cﬁ/xé_:;—/ﬂw T o4 :\/\amo
L= - \/1
AEL

187160

a7 / ~00%6 | ho w67
0102445 97€50 M
~0096{; 1104167 0097 +jog0w
000/ A= 100012 //\
008837, 113268 00883 + ~11.3268
~0084 4 00830} 12 041
00830 g2 0an \/
008y 2412245,
00313 ' . .
0808 g oz 0017 WZZ&SA
~0.0804 /\/\
00709 14,0952 ~00813 \ 123000~
/ = 00709 - 140952
00649 a‘vﬂ =M A."’ 7? 154152 \/\/
00636 /g..m ‘. “-Jn 004G} - = - - 154152
0062 ] 5723 M
. = 00636 - 157233
Rys. 23. Wykres zmian konfiguracji stabych wigzan Rys. 24. Schematyczne przekroje powie-
w modelu Roguli w funkeji v i u. ////}]] — obszary rzchni energii dyslokacji plaszczyzna pros-
konfiguracji stabilnych; = — obszary konfiguracji nic- topadig do plaszczyzny poslizgu w funkeji
stabilnych ¥ w modelu Roguli
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Rys. 25. Wykres zmian naprezenia Peierlsa w funkeji y=! w modelu Roguli. W nawiasach podano wartoéci

v dla ktérych nastgpuje zmiana konfiguracji; T, = af,
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7. Modele poldyskretne

W ciagu ostatnich kilkunastu lat w zwigzku z postgpem w dziedzinie budowy elektro-
nicznych maszyn cyfrowych, ktdre sg coraz szybsze i majg coraz wigksza pamigc, gwattownie
rozwinela sie nowa technika teoretycznego badania wiasnoéci materialéw, tzw. metoda
symulacji komputerowej. Przeglad zagadnien rozwigzywanych tg metoda mo:Zna znalezé
np. w pracach [20] i [21]. Wiele prac poéwigcono dyslokacjom przede wszystkim w struk-
turach szeSciennych centrowanych objetosciowo (bec) [22]. Wsp6lng cecha wszystkich
modeli dyslokacji rozwigzywanych metoda symulacji komputerowej jest podzial krysztatu
na dwie cze§ci: w obszarze I uwzglednia si¢ atomowa (dyskretna) budowg krysztatu,
natomiast w obszarze II korzysta sie z kontynualnej teorii spreZystoéci. Dyslokacja znajduje
sie oczywiécie w obszarze T (rys. 26). W obszarze I rachunki przeprowadza si¢ korzystajac
Z dwucialowybh p6lempirycznych potencjaléw, przy czym uwzglednia sie oddziatywanie

\‘&_‘_/'

Rys. 26. Potdyskretny model dyslokacji wg [23]. - Rys. 27. Péidyskretny model dyslokacji z elas-
Obszdr I (zakropkowany), w ktorym uwzglednia tyczng granica i nakladajacymi sie obszarami
sie dyskretng budowe krysztatu od obszaru II 1i II

(zakreskowanego), w ktorym korzysta sie z wy-
nikéw kontynualnej teorii sprezystosci oddziela
sztywna granica I

nie tylko najblizszych, ale i dalszych sasiadéw. Stosuje sie w tych modelach zasadniczo
dwa podejécia: gdy granica I" oddzielajaca cze§é atomowa modelu od ciaglej jest sztywna
(rigid boundary) i gdy granica ta jest elastyczna (flexible boundary). W metodzie pierwszej
wylicza si¢ polozenia atoméw na granicy zgodnie z liniowa lub nieliniowa [23] teoria
spreZystosci, izotropowa lub anizotropowsa, a nast¢pnie atomy w obszarze I poddaje sig
procesowi relaksacji. W podejéciu drugim (rys. 27) stosuje si¢ proces iteracyjny. W pierw-
szym kroku przeprowadza si¢ obliczenia w obszarze I ze sztywna granica I'; . Nastepnie
wykonuje si¢ obliczenia zgodnie z teoria sprezystosci w obszarze II biorac pod uwage
warunki brzegowe na I', otrzymane na podstawie kroku pierwszego. W trzecim kroku
wykonuje si¢ obliczenia w obszarze I z pozycjami atoméw na I'y ustalonymi przez drugi
krok. Metoda ta ma t¢ przewage nad pierwsza, Ze pozwala uzyska¢ podobne rezultaty przy
duzo mniejszym obszarze I, co z kolei przyczynia si¢ do znacznego zaoszczedzenia czasu
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maszyny. Po§wigcone tej metodzie sa np. prace TEODOSIU i NICOLAE [24] oraz TEODOSIU,
NICOLAE i PAVEN [25].

Przy pomocy powyzej zarysowanych metod badano w krysztalach miedzy innymi
wplyw naprezefi zewnetrznych na geometri¢ poslizgu dyslokacji, tak $rubowych, jak i kra-
wedziowych. Na przykiad, BASINSK]I, DUESBERY, TAYLOR [26, 27], stwierdzili, Ze dla dy-
slokacji §rubowej w sieci bcc sodu naprezenie Peierlsa zalezy od orientacji przyloZonego
naprezenia zewnetrznego i ma minimalng warto$é 0,0105 u dla poslizgu w kierunku bliz-
niakowania na plaszczyznach {112}. W fazie hcp sodu naprezenie to jest co najmniej
25 razy mnicjsze. Stwierdzono réwniez, Zze ruch dyslokacji $srubowej w sieci hep jest ogra-
niczony tylko do jednej ptaszczyzny poslizgu, gdy natomiast w sieci bec ma miejsce po-
przez jednostkowa translacj¢ po plaszczyznach {110} z prawem wyboru, ze dwa kolejne
przesunigcia nie moga mie¢ miejsca na tych samych plaszczyznach poslizgu.

8. Zakonczenie

Z przedstawionych modeli wida¢, ze problem naprgzenia Peierlsa jest bardzo ziozony.
Peierls i Nabarro otrzymali wynik sprzeczny z oczekiwaniami: konfiguracje symetryczne,
o ktdérych sadzono, Ze maja energie¢ mniejsza okazaly si¢ niestabilne. Préby obliczenia
naprezenia Peierlsa w jednowymiarowym modelu dyslokacji Frenkla-Kontorovej przez
KRATOCHVILA i INDENBOMA [7] oraz WEINERA i SANDERSA [8], w modelu dyslokacji $ru-
bowej SANDERSA [17] oraz w tréjwymiarowym modelu dyslokacji srubowej RoGurr [19],
wskazaly na jego nowsg istotna ceche: naprezenie Peierlsa oscyluje wraz ze zmiana para-
metru modelu y charakteryzujacego materiat, a dla niektdrych jego wartosci jest réwne
zeru, Oznacza to, Ze przewiduje si¢ mozliwoé¢ istnienia takich krysztatéw, w ktérych
dyslokacje moga przemieszczaé si¢ przy zerowych sitach zewnetrznych. Fakt ten dla wielu
badaczy wydaje si¢ byé mato prawdopodobny. Modele te potwierdzily réwniez wynik
Peierlsa i Nabarro. Stwierdzono mianowicie, iz fakt czy dane poloZenie réwnowagi
dyslokacji jest stabilne czy tez niestabilne zalezy od materialu, w ktérym badano dys-
lokacjg.

Duzym zaskoczeniem bylto stwierdzenie w modelu Roguli, ze w sieci sze$ciennej prostej
istnieja takie konfiguracje stabych wigzan, dla ktérych dyslokacje sa utwierdzone. Znaczy
to mianowicie tyle, Ze dyslokacja nie moze byé przepchnigta do sasiedniej komorki bez
spowodowania zniszczenia krysztalu. Sg to konfiguracje o najwyzszej, czterokrotnej sy-
metrii obrotowej, gdzie stabe wiazania ukladaja si¢ w ksztalcie krzyza. Dyslokacja staje
si¢ ruchoma, tzn. Ze mozna ja przeprowadzi¢ do sasiedniej komorki dopiero wtedy .
gdy konfiguracje krzyzowa stabych wiazan doprowadzi sig do konfiguracji w ksztalcie
paska.

We wszystkich dotychczasowych prébach obliczenia naprgzenia Peierlsa uwzgledniano
tylko oddziatywania dwucialowe. Jest rzecza prawdopodobna, Ze przynajmniej w jadrze
dyslokacji i jego najblizszym otoczeniu duzg role odgrywaja oddzialywania wielocialowe.
Tak wigc, nie bgdzie mozna méwié o pelnym sukcesie dopéty, dopdki nie zostanie roz-
wigzane zadanie oddzialywania wielu cial. Na obecnym etapie pozostaje tylko nadzieja, ze
do wygtadzenia krzywej o,(y) byé moze wystarczy uwzglednienie oddzialywania dalszych
sgsiadéw.
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HaGappo, Mapagynuna, Cannepca u Porysnu. ITpusenen xpaTkuii 0630p MMOIMBITOK paceTa HaIpsHKEHHT
[Taitepica B aTMX MORENAX.

Summary

DISCRETE MODELS OF DISLOCATIONS

The Frenkel-Kontorova, Peierls-Nabarro, Maradudin, Sanders and Rogula discrete models of disloca-
tions are discussed. Attempts to calculate Peierls stress in these models are briefly reviewed.
INSTYTUT PODSTAWOWYCH PROBLEMOW TECHNIKI PAN
WARSZAWA

Praca zostala zlozona w Redakcji dnia 8 kwietnia 1977 r.



