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ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÊÈÍÅÒÈÊÈ �ÎÑÒÀÝÂÒÅÊÒÎÈÄÍÛÕ ÊÎËÎÍÈÉ Â ÒÂÅ�ÄÎÌ �ÀÑÒÂÎ�ÅÄËß Ï�ÎÑÒÛÕ ÌÎÄÅËÅÉ ÑÏËÀÂÎÂÂ. �. Âàêñ *, À. Þ. Ñòðîåâ�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 22 ÿíâàðÿ 2008 ã.Äëÿ èçó÷åíèÿ êèíåòèêè ðîñòà ýâòåêòîèäíûõ êîëîíèé ïåðëèòíîãî òèïà ïðåäëîæåíà ïðîñòàÿ ìîäåëü, îò-ðàæàþùàÿ îñíîâíûå ÷åðòû �àçîâûõ ðàâíîâåñèé ìåæäó àóñòåíèòîì, �åððèòîì è öåìåíòèòîì. Íà îñíîâåìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè äè��óçèîííûõ ïðåâðàùåíèé â ñïëàâàõ, ðàçâèòîé ðàíåå, âûïîëíåíî êîìïüþ-òåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà êîëîíèé äëÿ íåñêîëüêèõ âàðèàíòîâ ïðåäëîæåííîéìîäåëè. Íàéäåíî, ÷òî èìåþùèåñÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêèå ïîäõîäû êà÷åñòâåííî âåðíî îïèñûâàþò îñíîâíûå÷åðòû êèíåòèêè ðîñòà êîëîíèé, íî äëÿ êîëè÷åñòâåííûõ âûâîäîâ ýòè ïîäõîäû íåäîñòàòî÷íû. Èññëåäîâàíûèçìåíåíèÿ �îðìû �ðîíòà êîëîíèé ñ ïðèáëèæåíèåì òåìïåðàòóðû T ê òî÷êå ýâòåêòèêè Te è ñòðóêòóðàìåæ�àçíûõ ãðàíèö ïðè ðàçëè÷íûõ T . Óêàçàí ý��åêò ¾ñìà÷èâàíèÿ¿ èñõîäíîé �àçîé (àóñòåíèòîì) ãðà-íèö ìåæäó âíîâü îáðàçóþùèìèñÿ �àçàìè (�åððèòîì è öåìåíòèòîì) ïðè T âáëèçè Te, ïðèâîäÿùèé êðåçêîìó ðîñòó òîëùèíû ìåæ�àçíûõ ãðàíèö è óìåíüøåíèþ óãëîâ ñòûêà ìåæäó �àçàìè íà �ðîíòå êîëî-íèè. Ïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò ðàçëè÷èé â äè��óçèîííîé ïîäâèæíîñòè àòîìîâ âíåäðåíèÿ (óãëåðîäà) â ðàçíûõ�àçàõ âàæåí äëÿ àäåêâàòíîãî îïèñàíèÿ êèíåòèêè ðîñòà êîëîíèé.PACS: 61.50.Ks, 64.70.K-1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÔåíîìåíîëîãè÷åñêèå ìîäåëè ðîñòà ïëàñòèí÷à�òûõ ýâòåêòîèäíûõ êîëîíèé â òâåðäûõ ðàñòâîðàõ,ïðåæäå âñåãî, ïåðëèòíûõ êîëîíèé â ñòàëÿõ, øèðî�êî îáñóæäàþòñÿ â ëèòåðàòóðå, ñì., íàïðèìåð, [1�4℄.�àçâèòûå â ýòèõ ìîäåëÿõ ïðåäñòàâëåíèÿ ïîçâîëÿþòêà÷åñòâåííî ïîíÿòü ðÿä íàáëþäàåìûõ îñîáåííîñòåéðîñòà ïåðëèòíûõ êîëîíèé, òàêèõ êàê ïðèáëèçèòåëü�íî îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíóþ çàâèñèìîñòü ïåðèîäàïåðëèòíîé ñòðóêòóðû S îò âåëè÷èíû ïåðåîõëàæäå�íèÿ, ò. å. îò ðàçíîñòè �T = (Te � T ) ìåæäó òåì�ïåðàòóðîé ýâòåêòèêè Te è òåìïåðàòóðîé ïðåâðàùå�íèÿ T ; ðåçêîå óìåíüøåíèå ñêîðîñòè ðîñòà êîëîíèèV ñ óìåíüøåíèåì ïåðåîõëàæäåíèÿ �T è äð. Îäíà�êî ïîïûòêè ñêîëüêî-íèáóäü êîëè÷åñòâåííûõ ðàñ÷å�òîâ èëè ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ ðîñòà êîëîíèé âëèòåðàòóðå îòñóòñòâóþò. Âñëåäñòâèå ýòîãî ïîíèìà�íèå ìíîãèõ ñâîéñòâ è õàðàêòåðèñòèê ïåðëèòíîãî ïðå�âðàùåíèÿ, âàæíûõ äëÿ ïðèëîæåíèé, îñòàåòñÿ íåäî�*E-mail: vaks�mbslab.kiae.ru

ñòàòî÷íûì. Òàê, îòñóòñòâóþò íå òîëüêî òåîðèè, íîäàæå ñêîëüêî-íèáóäü îïðåäåëåííûå ïðåäñòàâëåíèÿ îìåõàíèçìå çàðîæäåíèÿ è �îðìèðîâàíèÿ ïåðëèòíûõêîëîíèé; íåò òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ ê îïðåäåëåíèþïåðèîäîâ ñòðóêòóð S è ñêîðîñòåé ðîñòà V ; íå ÿñíîðàñïðåäåëåíèå äè��óçèîííûõ ïîòîêîâ àòîìîâ óãëå�ðîäà ïðè ðîñòå êîëîíèè è ò. ä.Äëÿ êðàòêîñòè íèæå ìû ãîâîðèì î ïåðëèòíûõïðåâðàùåíèÿõ, õîòÿ �àêòè÷åñêè âñå îáñóæäåíèå áó�äåò ïðèìåíèìî è ê äðóãèì ýâòåêòîèäíûì ïðåâðàùå�íèÿì ýòîãî òèïà. Êàê îòìå÷åíî ðÿäîì àâòîðîâ [2, 4℄,ïðîöåññû ðîñòà ïåðëèòíûõ êîëîíèé êàæóòñÿ âî ìíî�ãîì àíàëîãè÷íûìè ïðîöåññàì îáðàçîâàíèÿ ïëàñòèí�÷àòûõ ýâòåêòè÷åñêèõ êîëîíèé ïðè íàïðàâëåííîéêðèñòàëëèçàöèè, òåîðèè êîòîðûõ â ïîñëåäíåå âðå�ìÿ èíòåíñèâíî ðàçâèâàþòñÿ [5, 6℄. Â ýòèõ òåîðèÿõîáû÷íî èñïîëüçóþòñÿ òîëüêî ñàìûå îáùèå óðàâíå�íèÿ ìàññî- è òåïëîïåðåíîñà è ïðîñòûå òåðìîäèíà�ìè÷åñêèå ìîäåëè, íî â ðÿäå ñëó÷àåâ ýòîãî îêàçû�âàåòñÿ äîñòàòî÷íî äëÿ îïèñàíèÿ äîâîëüíî ñëîæíûõêèíåòè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. Â òî æå âðåìÿ îïèñàíèåðîñòà ïåðëèòíûõ êîëîíèé òðåáóåò ðàçâèòèÿ òåîðèè8 ÆÝÒÔ, âûï. 1 (7) 113



Â. �. Âàêñ, À. Þ. Ñòðîåâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008äè��óçèîííûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé ñ èçìåíåíèåìòèïà êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Âñëåäñòâèå îòñóò�ñòâèÿ â ëèòåðàòóðå òàêèõ òåîðèé, çàäà÷ó òåîðåòè�÷åñêîãî îïèñàíèÿ ïåðëèòíîãî ïðåâðàùåíèÿ ïðèíÿòîñ÷èòàòü ¾áîëåå ñëîæíîé¿ [2℄, ÷åì äëÿ àíàëîãè÷íûõïðåâðàùåíèé ïðè êðèñòàëëèçàöèè æèäêèõ ðàñïëà�âîâ.�àçâèòàÿ â ïîñëåäíèå ãîäû ìèêðîñêîïè÷åñêàÿòåîðèÿ äè��óçèîííûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèéâ ñïëàâàõ, îñíîâàííàÿ íà ìåòîäàõ îáîáùåííîãîðàñïðåäåëåíèÿ �èááñà è êâàçèðàâíîâåñíîãî êèíåòè�÷åñêîãî óðàâíåíèÿ (äëÿ îáçîðà ñì. [7℄), ïîçâîëÿåòïîñëåäîâàòåëüíî ðàññìàòðèâàòü ñàìûå ðàçíûå òèïûäè��óçèîííûõ ïðåâðàùåíèé. Â íàñòîÿùåé ðàáîòåìû èñïîëüçóåì ýòè ìåòîäû, ÷òîáû èññëåäîâàòüêèíåòèêó ðîñòà ýâòåêòîèäíûõ êîëîíèé ïåðëèòíîãîòèïà äëÿ íåêîòîðîé ïðîñòîé ìîäåëè ñïëàâîâ. Â òîæå âðåìÿ ýòà ìîäåëü îòðàæàåò âñå îñíîâíûå ÷åðòû�àçîâûõ ðàâíîâåñèé ìåæäó àóñòåíèòîì, �åððèòîìè öåìåíòèòîì, è îíà ëåãêî ìîæåò áûòü îáîáùåíà íàñëó÷àé áîëåå ðåàëèñòè÷åñêèõ ðàññìîòðåíèé.Â ðàçä. 2 îáñóæäàþòñÿ ïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü èêèíåòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ. Â ðàçä. 3 îïèñàíû èñïîëü�çóåìûå ìåòîäû ìîäåëèðîâàíèÿ. Â ðàçä. 4 ïðèâîäÿò�ñÿ è îáñóæäàþòñÿ ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ýòèìèìåòîäàìè ïðîöåññîâ ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà ýâòåêòîèä�íûõ êîëîíèé. Â ðàçä. 5 èññëåäóþòñÿ õàðàêòåðèñòèêèìåæ�àçíûõ ãðàíèö ïðè ðîñòå êîëîíèé è îáñóæäàåò�ñÿ ñâîåîáðàçíîå ÿâëåíèå ¾ñìà÷èâàíèÿ¿ èñõîäíîé �à�çîé (àóñòåíèòîì) ãðàíèö ìåæäó äâóìÿ êîíå÷íûìè�àçàìè (�åððèòîì è öåìåíòèòîì) ïðè ìàëûõ ïåðå�îõëàæäåíèÿõ �T . Â ðàçä. 6 ðàññìàòðèâàåòñÿ áîëååîáùàÿ êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü, â êîòîðîé äè��óçèîí�íàÿ ïîäâèæíîñòü àòîìîâ âíåäðåíèÿ â ðàçíûõ �àçàõðàçëè÷íà, è ïîêàçàíî, ÷òî êèíåòèêà ðîñòà êîëîíèéïðè ýòîì ìîæåò ðåçêî ìåíÿòüñÿ. Îñíîâíûå âûâîäûïðèâîäÿòñÿ â Çàêëþ÷åíèè.2. ÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÀß ÌÎÄÅËÜ ÈÊÈÍÅÒÈ×ÅÑÊÈÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈßÄëÿ îïðåäåëåííîñòè áóäåì ðàññìàòðèâàòü ñïëà�âû âíåäðåíèÿ MeX, â êîòîðûõ ÷èñëî ïîð âíåäðåíèÿäëÿ àòîìîâ X ðàâíî ÷èñëó àòîìîâ ìåòàëëà Me, êàêâ àóñòåíèòå è öåìåíòèòå [8℄. Òîãäà êîíöåíòðàöèÿ xàòîìîâ âíåäðåíèÿ X ñâÿçàíà ñî ñðåäíèì çàïîëíåíè�åì ïîð  ñîîòíîøåíèåì  = x=(1�x), íî äëÿ êðàòêî�ñòè íèæå áóäåì íàçûâàòü êîíöåíòðàöèåé ñàìî ñðåä�íåå çàïîëíåíèå ïîð . Äëÿ èçó÷åíèÿ êèíåòèêè �àçî�âûõ ïðåâðàùåíèé áóäåì èñïîëüçîâàòü ïðîñòûå ìîäå�ëè ñïëàâîâ ñ �àçîâûìè äèàãðàììàìè òåìïåðàòóðà
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c�èñ. 1. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà òåìïåðàòóðà T� äëÿòåðìîäèíàìè÷åñêèõ ìîäåëåé 1, 2, 3. Ñïëîøíàÿ ëè-íèÿ ñîîòâåòñòâóåò ìîäåëè 1, øòðèõïóíêòèðíàÿ �ìîäåëè 2, øòðèõîâàÿ � ìîäåëè 3. Ñèìâîëû óêà-çûâàþò çíà÷åíèÿ T è , äëÿ êîòîðûõ âûïîëíÿëîñüìîäåëèðîâàíèå ðîñòà êîëîíèé, ïðè÷åì êðåñòû ñîîò-âåòñòâóþò ìîäåëè 1, êðóæêè � ìîäåëè 2, òðåóãîëü-íèêè � ìîäåëè 3T � êîíöåíòðàöèÿ , ñèììåòðè÷íûìè îòíîñèòåëüíîçàìåíû  ! (1 � ) è ïîêàçàííûìè íà ðèñ. 1. Åñëèñðàâíèâàòü ýòîò ðèñóíîê ñ �àçîâîé äèàãðàììîé æå�ëåçî�óãëåðîä, òî �àçûA,D è B, î÷åâèäíî, ÿâëÿþòñÿàíàëîãàìè �åððèòà, àóñòåíèòà è öåìåíòèòà.Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî �àçà D ñîîòâåòñòâóåò íåóïî�ðÿäî÷åííîìó ðåãóëÿðíîìó (ò. å. îïèñûâàåìîìó ïðè�áëèæåíèåì ñðåäíåãî ïîëÿ) ðàñòâîðó àòîìîâ âíåäðå�íèÿ â �ÖÊ-ðåøåòêå, à �àçû A è B áóäåì îïèñûâàòüñ ïîìîùüþ ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà � è �, êîòîðûå äëÿîäíîðîäíûõ è ðàâíîâåñíûõ �àç èìåþò òàêèå çíà÷å�íèÿ: A : � = 1; � = 0;B : � = 0; � = 1;D : � = 0; � = 0: (1)Â ñïëàâàõ æåëåçî�óãëåðîä ïàðàìåòð � ìîæíîñ÷èòàòü ïðîïîðöèîíàëüíûì âåëè÷èíå äå�îðìàöèèÁåéíà èëè Êóðäþìîâà �Çàêñà, îñóùåñòâëÿþùåé ïå�ðåõîä èç �ÖÊ- â ÎÖÊ-ñòðóêòóðó, à � � àíàëîãè÷�íûì ïàðàìåòðîì, îïèñûâàþùèì ïåðåõîä èç àóñòåíè�òà â ñòðóêòóðó öåìåíòèòà [8℄.Èçó÷àåìûå íåîäíîðîäíûå ñîñòîÿíèÿ ñïëàâà áó�äåì îïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ îáîáùåííîãî �óíêöèîíà�ëà �èíçáóðãà �Ëàíäàó F [9℄, ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî õàðàê�òåðíûå äëèíû íåîäíîðîäíîñòè â êîîðäèíàòíûõ çàâè�ñèìîñòÿõ (r), �(r) è �(r) ñóùåñòâåííî ïðåâûøàþòìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ:114



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008 Èññëåäîâàíèå êèíåòèêè ðîñòà : : :F = Z d3rva ff(; �; �) +G(; �; �;r;r�;r�)g : (2)Çäåñü è íèæå va åñòü îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ íà îäèíàòîì ìåòàëëà Me, �óíêöèÿ f(; �; �) èìååò ñìûñë îä�íîðîäíîé ÷àñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè íà àòîì Me, à äëÿãðàäèåíòíîãî ÷ëåíà G áóäåì èñïîëüçîâàòü ïðîñòåé�øóþ ñèììåòðè÷íóþ �îðìó:G = g �(r�)2 + (r�)2�ñ ïîñòîÿííûì êîý��èöèåíòîì g. Äëÿ ïðîñòîòûïðåäïîëîæèì òàêæå, ÷òî çàâèñèìîñòü íàøåãî ìî�äåëüíîãî �óíêöèîíàëà f(; �; �) îò ïàðàìåòðîâ � è �ìîæíî îïèñàòü ïîëèíîìàìè íå âûøå ÷åòâåðòîé ñòå�ïåíè. Òîãäà, äëÿ òîãî ÷òîáû ñîîòíîøåíèÿ (1) äëÿïàðàìåòðîâ � è � â ðàâíîâåñíûõ îäíîðîäíûõ �àçàõâûïîëíÿëèñü ïðè âñåõ òåìïåðàòóðàõ è êîíöåíòðàöè�ÿõ, �óíêöèþ f(; �; �) â �îðìóëå (2) ìîæíî âçÿòü âñëåäóþùåì âèäå (àíàëîãè÷íîì ïðåäëîæåííîìó â ðà�áîòå [6℄ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ íàïðàâëåííîéêðèñòàëëèçàöèè):f(; �; �) = '() + �(; �) + �(0; �): (3)Çäåñü è íèæå 0 = (1 � ), à '() åñòü ñâîáîäíàÿýíåðãèÿ íà îäíó ïîðó íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà âíå�äðåíèÿ â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ:'() = T ( ln + 0 ln 0)� V00=2: (4)Ïðè ýòîì ïîëîæèòåëüíûå çíà÷åíèÿ V0 > 0 ñîîòâåò�ñòâóþò òîìó, ÷òî âî âçàèìîäåéñòâèÿõ àòîìîâ X ïðå�îáëàäàåò îòòàëêèâàíèå, è ýòî êà÷åñòâåííî ñîîòâåò�ñòâóåò òèïó âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ óãëåðîäà â ðå�àëüíîì àóñòåíèòå [10℄. Ôóíêöèÿ �(; �) äàåòñÿ âûðà�æåíèåì�(; �) = ���22 � �33 �++A ���22 � (� + 1)�33 + �44 � ; (5)ãäå � = T=2TA, TA � òåìïåðàòóðà �àçîâîãî ïåðå�õîäà ìåæäó �àçàìè A è D ïðè  = 0 (èëè ìåæäó�àçàìè B è D ïðè  = 1), � è A � ïîëîæèòåëü�íûå ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû. Ôóíêöèÿ �(0; �) â�îðìóëå (3) ïîëó÷àåòñÿ çàìåíîé â âûðàæåíèè (5)âåëè÷èíû  íà 0, à � íà �.Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà â ðàâíîâåñíûõ îä�íîðîäíûõ �àçàõ íàõîäÿòñÿ ìèíèìèçàöèåé �óíêöèî�íàëà (3) ïî � è � ïðè äàííîé êîíöåíòðàöèè . Ìè�íèìèçàöèÿ ïî � äàåò óðàâíåíèå �f=�� = ��=�� = 0 �óíêöèåé � èç �îðìóëû (5), ò. å. ñëåäóþùåå óðàâ�íåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿ ðàâíîâåñíîãî çíà÷åíèÿ �:�(1� �)�� � � + �A � = 0: (6)
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü �=A îò � ñ �, äàâàåìîé óðàâ-íåíèåì (5), ïðè çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóðû è êîíöåí-òðàöèè â èíòåðâàëå 0 < � + �=A < 0:5 (ñïëîøíàÿëèíèÿ) è â èíòåðâàëå 0:5 < � + �=A < 1 (ïóíêòèð-íàÿ ëèíèÿ), ãäå � = T=2TA×òîáû ïîíÿòü, êàêîå èç ðåøåíèé ýòîãî óðàâíåíèÿíóæíî âûáðàòü ïðè äàííûõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòó�ðû T è êîíöåíòðàöèè , íà ðèñ. 2 ìû ïðèâîäèì çàâè�ñèìîñòü �óíêöèè � îò � â óðàâíåíèè (5) äëÿ äâóõ�èçè÷åñêè ðàçíûõ ñèòóàöèé:à) çíà÷åíèÿ T è  ëåæàò â èíòåðâàëå 0 << � + �=A < 0:5;á) çíà÷åíèÿ T è  ëåæàò â èíòåðâàëå 0:5 << � + �=A < 1.Â îáîèõ ñëó÷àÿõ �óíêöèÿ �(�) èìååò ìèíèìóìûïðè � = 0 è � = 1 (è ìàêñèìóì ïðè íåêîòîðîì ïðî�ìåæóòî÷íîì çíà÷åíèè � = � + �=A), íî â ïåðâîìñëó÷àå ëåâûé ìèíèìóì ëåæèò íèæå ïðàâîãî, òàê ÷òîòåðìîäèíàìè÷åñêè âûãîäíà �àçàD ñ � = 0, à âî âòî�ðîì ñëó÷àå ïðàâûé ìèíèìóì ëåæèò íèæå ëåâîãî, èâûãîäíà �àçà A ñ � = 1. Ëèíèÿ � + �=A = 0:5, ðàç�äåëÿþùàÿ äâå ýòè îáëàñòè â ïëîñêîñòè (; T ), ñîîò�âåòñòâóåò ëèíèè �àçîâûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó �àçàìèA è D â îòñóòñòâèå ðàññëîåíèÿ, ò. å. ïðè íåèçìåí�íîé, ¾çàìîðîæåííîé¿ êîíöåíòðàöèè . Àíàëîãè÷íûéâèä èìåþò îáëàñòè îòíîñèòåëüíîé òåðìîäèíàìè÷å�ñêîé âûãîäíîñòè �àç D è B â ïðàâîé ÷àñòè �àçîâîéäèàãðàììû.Ïðè ó÷åòå âîçìîæíîãî ðàññëîåíèÿ, ò. å. ìèíèìè�çàöèè ïîëíîé ñâîáîäíîé ýíåðãèè (2) òàêæå è ïî ÷èñ�ëó àòîìîâ Me è X â êàæäîé èç �àç, ïîëíûå óðàâíå�íèÿ ðàâíîâåñèÿ ëþáûõ äâóõ �àç 1 è 2 ïðèíèìàþòèçâåñòíûé âèä:115 8*



Â. �. Âàêñ, À. Þ. Ñòðîåâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ A è V0, òåìïåðàòóðû T è ïåðåîõëàæäåíèÿ �T = (Te � T ), èñïîëüçóåìûå â ðàñ÷åòàõ íàñòî-ÿùåé ðàáîòûÌîäåëü 1 2 3Çíà÷åíèÿ A è V0 A = �, V0 = 0 A = 1:5�, V0 = 0 A = �, V0 = TAT 0e = T=TA 0.4264 0.561 0.338T 0 = T=TA 0.25 0.3 0.35 0.375 0.4 0.5 0.25 0.275�T 0 = �T=TA 0.18 0.13 0.08 0.05 0.16 0.06 0.09 0.06�T 0e = �T=Te 0.41 0.30 0.18 0.12 0.29 0.11 0.26 0.19��f���1;2 = 0; ��f�� �1;2 = 0;��f��1 = ��f��2 = �; f1 � �1 = f2 � �2; (7)ãäå èíäåêñ ¾1¿ èëè ¾2¿ ñîîòâåòñòâóåò êàæäîé èç�àç.Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû �àçîâûå äèàãðàììû, ðàñ�ñ÷èòàííûå ïî óðàâíåíèÿì (7) äëÿ òðåõ âàðèàíòîâíàøåé ìîäåëè, îáîçíà÷àåìûõ íèæå êàê ìîäåëü 1, ìî�äåëü 2 è ìîäåëü 3 è ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà÷åíèÿì ïà�ðàìåòðîâ A è V0, óêàçàííûì â òàáëèöå. Äëÿ êàæäîéèç ìîäåëåé â ýòîé òàáëèöå óêàçàíû òàêæå çíà÷åíèÿýâòåêòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû Te è òåõ òåìïåðàòóð T ,ïðè êîòîðûõ ïðîâîäèëîñü îïèñûâàåìîå íèæå ìîäå�ëèðîâàíèå ðîñòà êîëîíèé.Êèíåòèêó äè��óçèîííîãî ïðåâðàùåíèÿ áóäåìèññëåäîâàòü íà îñíîâå êâàçèðàâíîâåñíîãî êèíåòè÷å�ñêîãî óðàâíåíèÿ, ïðåäëîæåííîãî ðàíåå [7℄. Â ðàñ�ñìàòðèâàåìîì ñëó÷àå ñëàáîíåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèéýòî óðàâíåíèå äëÿ ëîêàëüíîé êîíöåíòðàöèè (r; t),èìååò êîíòèíóàëüíûé âèä [9, 11℄:��t = div�D0�r�F� � ; (8)ãäå âåëè÷èíà D èìååò ñìûñë êîý��èöèåíòà äè��ó�çèè àòîìîâ âíåäðåíèÿ. Â ìîäåëè äè��óçèîííûõ ïå�ðåñêîêîâ ýòèõ àòîìîâ òîëüêî â áëèæàéøèå ïîðû âíå�äðåíèÿ (êîòîðàÿ äëÿ îïðåäåëåííîñòè áóäåò èñïîëü�çîâàòüñÿ íèæå) êîý��èöèåíò äè��óçèè D ñâÿçàí ñâåðîÿòíîñòüþ ïåðåñêîêà â åäèíèöó âðåìåíè nn è ñïîñòîÿííîé �ÖÊ-ðåøåòêè a ñîîòíîøåíèåì [11℄D = nna2: (9)Ïðè îïèñàíèè ýâîëþöèè ¾ðåøåòî÷íûõ¿ ïåðåìåí�íûõ �(r) è �(r) íóæíî ó÷åñòü, ÷òî êèíåòèêà ðàñ�ñìàòðèâàåìûõ ïðåâðàùåíèé, â ÷àñòíîñòè, ïåðëèòíî�ãî ïðåâðàùåíèÿ, îïðåäåëÿåòñÿ îòíîñèòåëüíî ìåäëåí�íûìè äè��óçèîííûìè ïðîöåññàìè èçìåíåíèÿ ëî�êàëüíîé êîíöåíòðàöèè (r), à èçìåíåíèÿ �(r) è �(r)

¾ïî÷òè ìãíîâåííî¿ ñëåäóþò çà ýòèìè èçìåíåíèÿìè(r). Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî õàðàêòåðíûå âðåìåíà¾ðåøåòî÷íîé¿ ðåëàêñàöèè �lat ãîðàçäî ìåíüøå õà�ðàêòåðíûõ âðåìåí äè��óçèè �d: Òàê, åñëè ñ÷èòàòü,÷òî �lat èìååò ïîðÿäîê âåëè÷èíû âðåìåíè àíãàðìî�íè÷åñêîãî çàòóõàíèÿ �îíîíîâ �1ph è âîñïîëüçîâàòüñÿäëÿ ph îáû÷íûìè îöåíêàìè (ñì., íàïðèìåð, [12℄):ph & (0:01�0:1)!D, ãäå !D � ÷àñòîòà Äåáàÿ, êîòî�ðàÿ â æåëåçå ðàâíà 9:8 � 1012 �ö [13℄, à äëÿ îöåíîê�d = �1nn âîñïîëüçîâàòüñÿ ðàâåíñòâîì (9) è äàííû�ìè î êîý��èöèåíòå äè��óçèè óãëåðîäà â àóñòåíè�òå [14℄, òî âáëèçè òî÷êè ýâòåêòèêè ñïëàâîâ æåëå�çî�óãëåðîä äëÿ âðåìåí �lat è �d ïîëó÷èì�lat � 10�13�10�12 ; �d � 10�7 : (10)Òàêèì îáðàçîì, åñëè �åíîìåíîëîãè÷åñêè îïèñû�âàòü âðåìåíí�óþ ýâîëþöèþ ïàðàìåòðîâ � è � ñ ïî�ìîùüþ ¾çàâèñÿùèõ îò âðåìåíè óðàâíåíèé �èíçáóð�ãà �Ëàíäàó¿ [9℄ ñ ïàðàìåòðàìè ðåëàêñàöèè � è � :���t = �� ���(; �)�� � 2g��� ;���t = �� ���(0; �)�� � 2g��� (11)(ïðè÷åì â èñïîëüçóåìîé ¾ñèììåòðè÷íîé¿ ìîäåëè� = �), òî ïàðàìåòðû � è � äëÿ èçó÷àåìûõïðîöåññîâ ìîæíî �îðìàëüíî ñ÷èòàòü áåñêîíå÷íûìè.Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïðè äàííîì ðàñïðåäåëåíèè êîí�öåíòðàöèé (r; t) â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíè t ðàñ�ïðåäåëåíèÿ �(r; t) è �(r; t) ìèíèìèçèðóþò ïîëíóþñâîáîäíóþ ýíåðãèþ äëÿ ýòîãî (r; t).Â òî æå âðåìÿ äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñèñòå�ìû óðàâíåíèé (8) è (11) ñòàíäàðòíûìè ìåòîäàìèèñïîëüçîâàíèå ñëèøêîì áîëüøèõ çíà÷åíèé � è �îêàçûâàåòñÿ íåóäîáíûì. Ïîýòîìó ïðè îïèñûâàåìîìíèæå êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè ìû èñïîëüçóåìäîâîëüíî áîëüøèå, íî êîíå÷íûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåò�ðà � = � , ÷òî, êàê ïîêàçàíî íèæå, äîñòàòî÷íî äëÿèçó÷åíèÿ õàðàêòåðèñòèê ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà êîëî�íèé.116



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008 Èññëåäîâàíèå êèíåòèêè ðîñòà : : :3. ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ Ï�ÎÖÅÑÑÎÂ �ÎÑÒÀÝÂÒÅÊÒÎÈÄÍÛÕ ÊÎËÎÍÈÉÏðè èçó÷åíèè ýâîëþöèè ïëàñòèí÷àòûõ ýâòåêòî�èäíûõ êîëîíèé (íèæå äëÿ êðàòêîñòè íàçûâàåìûõïðîñòî êîëîíèÿìè) â ýòîé ðàáîòå ìû, êàê è äðóãèåàâòîðû [1�4℄, áóäåì ðàññìàòðèâàòü òîëüêî ïðîñòåé�øóþ çàäà÷ó î ñòàöèîíàðíîì ðîñòå ýòèõ êîëîíèé ïðèçàäàííîì ïåðèîäå S. Íî â îòëè÷èå îò ïðåäøåñòâóþ�ùèõ ðàáîò, íàøå ðàññìîòðåíèå áóäåò ñîäåðæàòü íåòîëüêî êà÷åñòâåííûå îáñóæäåíèÿ è îöåíêè, íî òàê�æå è êîëè÷åñòâåííîå èçó÷åíèå âñåõ ñòðóêòóðíûõ èêèíåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê òàêîãî ðîñòà äëÿ òåð�ìîäèíàìè÷åñêèõ ìîäåëåé (2)�(5).Ýâîëþöèÿ êîëîíèé èçó÷àëàñü ìåòîäàìè êîìïüþ�òåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâå êèíåòè÷åñêèõóðàâíåíèé (8) è (11) äëÿ ïàðàìåòðîâ (r), �(r)è �(r). Èñïîëüçîâàëñÿ îáúåì ìîäåëèðîâàíèÿVs = (Nx � Ny � Nz)a3 â �ÖÊ-ðåøåòêå ñ ïåðèîäè�÷åñêèì ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè ïî âñåì òðåì îñÿìx, y, è z. Îñü y âûáèðàëàñü â íàïðàâëåíèè ðîñòàêîëîíèé, à ïåðèîä Nz âäîëü îñè z ïîëàãàëñÿ ðàâíûìåäèíèöå, òàê ÷òî ìîäåëèðîâàëñÿ ðîñò â íàïðàâëå�íèè îñè y ïëàñòèí÷àòûõ êîëîíèé, ïàðàëëåëüíûõïëîñêîñòè yz. Ïåðèîä ìîäåëèðîâàíèÿ Nx âûáèðàëñÿêðàòíûì (èëè ïðîñòî ðàâíûì) ïåðèîäó êîëîíèé S, àäëÿ Ny îáû÷íî èñïîëüçîâàëîñü çíà÷åíèå Ny = 128.Äè��åðåíöèàëüíûå óðàâíåíèÿ (8) è (11) çàìåíÿ�ëèñü èõ êîíå÷íî-ðàçíîñòíûìè àíàëîãàìè ñ øàãîìïî âðåìåíè ts è ïî ïðîñòðàíñòâó L, è ýòè óðàâíå�íèÿ ðåøàëèñü èòåðàöèÿìè ñòàíäàðòíûì ìåòîäîì�óíãå �Êóòòà. Îáû÷íî ìû èñïîëüçîâàëè çíà÷åíèÿts = 0:02�d è L = a, íî äëÿ êîíòðîëüíûõ ïðîãîíîâ, àòàêæå ïðè èçó÷åíèè ñòðóêòóðû ìåæ�àçíûõ ãðàíèöèñïîëüçîâàëèñü è ìåíüøèå çíà÷åíèÿ L = 0:2a.×òîáû ìîäåëèðîâàòü ïðîöåññû ðîñòà êîëîíèé, âíà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè çàäàâàëîñü ðàñïðåäåëå�íèå ïàðàìåòðîâ (r), �(r) è �(r), äîñòàòî÷íî áëèçêîåê èõ îæèäàåìîìó ðàñïðåäåëåíèþ ïðè ñòàöèîíàðíîìðîñòå. Ïðè ýòîì èñïîëüçîâàëèñü ðàñïðåäåëåíèÿ âè�äà, ïîêàçàííîãî íèæå íà ðèñ. 11a èëè 12a, îïèñûâà�åìûå òàêèìè ñîîòíîøåíèÿìè:0 � y � y0; nS � x � (n+ 0:5)S :(; �; �) = (0:5��; 1; 0);0 � y � y0; (n+ 0:5)S � x � (n+ 1)S :(; �; �) = (0:5 +�; 0; 1);y0 < y � Ny : (; �; �) = (0:5; 0; 0): (12)Çäåñü è íèæå äëèíû x, y è S äàþòñÿ â ïîñòîÿííûõ�ÖÊ-ðåøåòêè a, à n � 0 � öåëîå ÷èñëî, òàêîå ÷òî(n+1)S � Nx. Òîãäà ïðè äîëæíîì âûáîðå çíà÷åíèé

y0 è � â ðàñïðåäåëåíèè (12) ýòè íà÷àëüíûå êîëîíèèäîñòàòî÷íî áûñòðî ðåëàêñèðóþò ê ñîñòîÿíèþ ñòàöè�îíàðíîãî ðîñòà.Äëÿ êàæäîé èç ìîäåëåé ìîäåëèðîâàíèå âûïîëíÿ�ëîñü ïðè íåñêîëüêèõ çíà÷åíèÿõ ïðèâåäåííîé òåìïå�ðàòóðû T 0 = T=TA, óêàçàííûõ â òàáëèöå. Á�îëüøèåçíà÷åíèÿ T 0 ñîîòâåòñòâóþò ìàëûì çíà÷åíèÿì ïðè�âåäåííîãî ïåðåîõëàæäåíèÿ �T 0 = (T 0e � T 0), ïðèêîòîðûõ ðåëàêñàöèÿ ñèëüíî çàìåäëåíà è ìîäåëèðî�âàíèå òðåáóåò áîëüøèõ âðåìåí. Â òî æå âðåìÿ ïðèíàèìåíüøèõ òåìïåðàòóðàõ, óêàçàííûõ â òàáëèöå ðå�ëàêñàöèÿ ïðîèñõîäèò äîâîëüíî áûñòðî. Ïðè ýòèõ Tçíà÷åíèå y0 íà÷àëüíîé äëèíû êîëîíèé ìîæíî áðàòüäîñòàòî÷íî ìàëûì: y0 = 16, à ðåëàêñàöèÿ ê ñîñòî�ÿíèþ ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà ïðè ýòîì ïðîèñõîäèò çàâðåìåíà t ïîðÿäêà äåñÿòêîâ �d. Ïðè á�îëüøèõ T 0, íà�ïðèìåð, ïðè T 0 & 0:3 äëÿ ìîäåëè 1, íà÷àëüíîå çíà�÷åíèå y0 ïðèõîäèòñÿ óâåëè÷èâàòü, òàê êàê äëÿ �îð�ìèðîâàíèÿ ñòàöèîíàðíî ðàñòóùåãî �ðîíòà êîëîíèéñòîëü ìàëîé äëèíû íå õâàòàåò, è çàäàííîå â íà÷àëåïåðèîäè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå ¾ðàññàñûâàåòñÿ¿. Ïî�ýòîìó çäåñü ìû èñïîëüçóåì y0 = 32, à ðåëàêñàöèÿ êñîñòîÿíèþ ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà ïðîèñõîäèò çà âðå�ìåíà t & 102�d.Çíà÷åíèå íà÷àëüíîãî ñäâèãà êîíöåíòðàöèè îòíî�ñèòåëüíî àóñòåíèòà � â �îðìóëàõ (12) òîæå íåëüçÿáðàòü ñëèøêîì ìàëûì. Åñëè � ñëèøêîì ìàëî, òîòåðìîäèíàìè÷åñêîé äâèæóùåé ñèëû ïðåâðàùåíèÿíå õâàòàåò äëÿ ïðåîäîëåíèÿ ¾íóêëåàöèîííîãî áàðüå�ðà¿, ñâÿçàííîãî ñ ñîçäàíèåì ìåæ�àçíûõ ãðàíèö,ò. å. ñ íàëè÷èåì ãðàäèåíòíûõ ÷ëåíîâ â ñâîáîäíîéýíåðãèè (3). Â ðåçóëüòàòå íà÷àëüíîå ðàñïðåäåëåíèåîïÿòü ðàññàñûâàåòñÿ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, åñëè � âû�áðàòü ñëèøêîì áîëüøèì, íàïðèìåð, òàê, ÷òî íà÷àëü�íûå çíà÷åíèÿ  = (0:5 � �) è  = (0:5 + �) áëèçêèê ðàâíîâåñíûì çíà÷åíèÿì A è B íà íèæíèõ áèíî�äàëÿõ ðèñ. 1, òî íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå îêàçûâàåòñÿñëèøêîì áëèçêèì ê ðàâíîâåñíîìó, òåðìîäèíàìè÷å�ñêàÿ äâèæóùàÿ ñèëà äëÿ íà÷àëà åãî ðåëàêñàöèè êñîñòîÿíèþ ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà ñòàíîâèòñÿ ñëèøêîììàëîé, è íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå îñòàåòñÿ ¾çàìîðîæåí�íûì¿. Ïîýòîìó â íàøåì ìîäåëèðîâàíèè èñïîëüçîâà�ëîñü ¾ïðîìåæóòî÷íîå¿ çíà÷åíèå � = 0:2.�ðàíè÷íûå çíà÷åíèÿ , � è � â äâóõ íèæíèõ àòîì�íûõ ðÿäàõ (ò. å. ïðè y = 0 è y = 1) è â äâóõ âåðõíèõðÿäàõ (ò. å. ïðè y = Ny � 1 è y = Ny � 2) â ïðîöåññåìîäåëèðîâàíèÿ îñòàþòñÿ íåèçìåííûìè è ðàâíûìèíà÷àëüíûì çíà÷åíèÿì, óêàçàííûì â �îðìóëàõ (12).Ýòî ìîäåëèðóåò íàáëþäàåìûé íà îïûòå ¾îäíîñòî�ðîííèé¿ ðîñò ïåðëèòíûõ êîëîíèé îò ãðàíèöû çåð�íà àóñòåíèòà [1�4℄, à òàêæå îáåñïå÷èâàåò ãëàäêîñòüâáëèçè íèæíåé è âåðõíåé ãðàíèö âòîðûõ ïðîñòðàí�117



Â. �. Âàêñ, À. Þ. Ñòðîåâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008ñòâåííûõ ïðîèçâîäíûõ â óðàâíåíèÿõ (8) è (11) ïðèèõ ÷èñëåííîì íàõîæäåíèè ÷åðåç âòîðûå ðàçíîñòè ïà�ðàìåòðîâ (r), �(r) è �(r).Äëÿ ïàðàìåòðîâ �, g è � â óðàâíåíèÿõ (2), (5)è (11) èñïîëüçîâàëèñü òàêèå çíà÷åíèÿ:� = 5TA; g = a2TA; � = 2nn=TA: (13)Ýòè çíà÷åíèÿ áûëè âûáðàíû â îñíîâíîì äëÿ ïðîñòî�òû, à òàêæå ïîòîìó, ÷òî õàðàêòåðíûå äëèíû íåîä�íîðîäíîñòè ëîêàëüíîé êîíöåíòðàöèè (r) è ëîêàëü�íûõ ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà �(r) è �(r), â ÷àñòíîñòè,òîëùèíû ìåæ�àçíûõ ãðàíèö wipb, îáñóæäàåìûå âðàçä. 5, ïðè âûáîðå ïàðàìåòðîâ (13) îêàçûâàþò�ñÿ äîñòàòî÷íî áîëüøèìè äëÿ ïðèìåíèìîñòè èñïîëü�çóåìîãî ¾êîíòèíóàëüíîãî¿ ïðèáëèæåíèÿ �èíçáóð�ãà �Ëàíäàó. Çíà÷åíèå � â �îðìóëå (13), ñîãëàñíîóðàâíåíèþ (11), ñîîòâåòñòâóåò ñëåäóþùåìó ñîîòíî�øåíèþ ìåæäó âðåìåíàìè ðåøåòî÷íîé è äè��óçèîí�íîé ðåëàêñàöèè: �d � 10�lat, â òî âðåìÿ êàê ïî îöåí�êàì (10) â ðåàëüíûõ ñïëàâàõ âðåìÿ �d ïðåâûøàåò�lat íå íà îäèí, à íà 5�6 ïîðÿäêîâ. Îäíàêî èñïîëüçî�âàíèå ñëèøêîì áîëüøèõ çíà÷åíèé � âûíóäèëî áûñèëüíî óìåíüøàòü øàã èòåðàöèé ïî âðåìåíè ts, ÷òîðåçêî çàìåäëÿåò ìîäåëèðîâàíèå. Â òî æå âðåìÿ íè�æå ïîêàçàíî, ÷òî äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå ïàðàìåòðà� ñëàáî âëèÿåò íà èçó÷àåìûå õàðàêòåðèñòèêè ñòàöè�îíàðíîãî ðîñòà êîëîíèé, òàê ÷òî èñïîëüçîâàíèå äëÿ� çíà÷åíèÿ, âûáðàííîãî â �îðìóëå (13), ïðåäñòàâ�ëÿåòñÿ îïðàâäàííûì.Ìû áóäåì èññëåäîâàòü òàêæå ñòðóêòóðó è ýíåð�ãèþ ìåæ�àçíûõ ãðàíèö (ÌÔ�) â ñòàöèîíàðíî ðàñ�òóùèõ êîëîíèÿõ. Îáùàÿ òåîðèÿ ðàâíîâåñíûõ ÌÔ�â ñïëàâàõ, îïèñûâàåìûõ �óíêöèîíàëàìè �èíçáóð�ãà �Ëàíäàó, ðàçâèòà â ðàáîòàõ [9; 15℄. Ïðè ýòîì ïðî��èëè êîíöåíòðàöèè è ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà â îáëàñòèÌÔ� (ò. å. �óíêöèè (x), �(x) è �(x), ãäå îñü x ïåð�ïåíäèêóëÿðíà ïëîñêîñòè ÌÔ�) îïðåäåëÿþòñÿ ñèñòå�ìîé òðåõ äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé. Ýòó ñèñòå�ìó ìîæíî ñâåñòè ê ñèñòåìå äâóõ äè��åðåíöèàëüíûõóðàâíåíèé äëÿ �óíêöèé �() è �() è ñîîòíîøåíèþ,îïðåäåëÿþùåìó çàâèñèìîñòü  îò x, êîòîðûå îïèñû�âàþòñÿ íèæå â ðàçä. 5. Îäíàêî ðåøåíèå ýòèõ ñèñòåìóðàâíåíèé òðåáóåò, âîîáùå ãîâîðÿ, ðàçðàáîòêè ñïå�öèàëüíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ àëãîðèòìîâ [15℄. Ïîýòî�ìó â ðàññìàòðèâàåìîé ïðîáëåìå ïðîùå îïðåäåëÿòüñòðóêòóðó ÌÔ� òàê æå, êàê è ñòðóêòóðó ðàñòóùèõêîëîíèé, ò. å. èñïîëüçîâàòü êèíåòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ(8) è (11) òàêæå è äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà ðå�ëàêñàöèè ðàçóìíî âûáðàííîãî íà÷àëüíîãî ðàñïðåäå�ëåíèÿ âåëè÷èí (x), �(x) è �(x) ê èõ ðàâíîâåñíîìóðàñïðåäåëåíèþ, ñîîòâåòñòâóþùåìó èçó÷àåìîé ÌÔ�.Ïðè ýòîì çàäàþòñÿ ïîñòîÿííûå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ,

ñîîòâåòñòâóþùèå ïåðåõîäó ïðè óäàëåíèè îò ÌÔ� âîäíó èëè â äðóãóþ èç äâóõ �àç, íàõîäÿùèõñÿ â òåð�ìîäèíàìè÷åñêîì ðàâíîâåñèè äðóã ñ äðóãîì.Òàê, ìîäåëèðîâàíèå ïëîñêîé ìåæ�àçíîé ãðàíè�öû A�B ïðîâîäèëîñü â îáúåìå Vs = (2Nx+1)�1�1 a3ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè ïî îñÿì yè z. Ïëîñêîñòü x = 0 âûáèðàëàñü çà öåíòð ÌÔ�, èîáû÷íî èñïîëüçîâàëîñü çíà÷åíèå Nx = 64. Íà÷àëü�íîå ðàñïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ , � è � ïðè x < 0 ñî�îòâåòñòâóåò ðàâíîâåñíîé �àçå A, ïðè x > 0 � �àçåB, à ïðè x = 0 � ñðåäíèì çíà÷åíèÿì ýòèõ ïàðàìåò�ðîâ ìåæäó �àçàìè A è B:�Nx � x < 0 : (; �; �) = (A; 1; 0); (14)x = 0 : (; �; �) = (0:5; 0:5; 0:5); (15)0 < x � Nx : (; �; �) = (B ; 0; 1); (16)ãäå A è B � çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè íà ëåâîé èïðàâîé áèíîäàëÿõ �àçîâîãî ðàâíîâåñèÿ A�B, ò. å.íà äâóõ íèæíèõ êðèâûõ ðèñ. 1 äëÿ èçó÷àåìîé ìîäå�ëè. Äàëåå ýòî íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå ýâîëþöèîíèðóåòïî êèíåòè÷åñêèì óðàâíåíèÿì (8) è (11) ïðè íåèç�ìåííîì ñîñòîÿíèè äâóõ êðàéíèõ ëåâûõ è äâóõ êðàé�íèõ ïðàâûõ ïëîñêîñòåé. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïàðàìåò�ðû (; �; �) ïðè x = �Nx è x = (�Nx + 1) âñåãäàèìåþò çíà÷åíèÿ (14), ñîîòâåòñòâóþùèå �àçå A, àïðè x = (Nx � 1) è x = Nx � çíà÷åíèÿ (16), ñî�îòâåòñòâóþùèå �àçå B. Âðåìÿ ïîëíîé ðåëàêñàöèè êðàâíîâåñíîé ñòðóêòóðå ÌÔ� îáû÷íî èìåëî ïîðÿäîêt � 104 �d. Àíàëîãè÷íî ìîäåëèðóþòñÿ ðàâíîâåñíûåÌÔ� ìåæäó �àçàìè A è D èëè B è D.Ïîñëå îïðåäåëåíèÿ ïðî�èëåé (x), �(x) è �(x)ýíåðãèÿ ÌÔ� � íàõîäèòñÿ ÷èñëåííûì èíòåãðèðîâà�íèåì èçâåñòíîãî îáùåãî âûðàæåíèÿ [9℄:� = 1va 1Z�1 ~
(x) dx: (17)Çäåñü âåëè÷èíà ~
 = (
 � 
0) åñòü îòêëîíåíèå â îá�ëàñòè ÌÔ� ëîêàëüíîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà íà îäèí àòîì Me, 
(x) = F (x)+G(x)��0(x)(ãäå f è G òå æå, ÷òî è â �îðìóëå (2)), îò åãî ðàâ�íîâåñíîãî çíà÷åíèÿ 
0, à �0 = (�F=�)x!�1 èëè
0 = [F (x)��0(x)℄x!�1 åñòü îáùåå çíà÷åíèå õèìè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà àòîìà âíåäðåíèÿ èëè ïîòåíöèà�ëà 
 ïðè ðàâíîâåñèè äâóõ ðàññìàòðèâàåìûõ �àç.4. ÊÈÍÅÒÈ×ÅÑÊÈÅ È ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÛÅÕÀ�ÀÊÒÅ�ÈÑÒÈÊÈ ÑÒÀÖÈÎÍÀ�ÍÎ�Î�ÎÑÒÀ ÊÎËÎÍÈÉÍà ðèñ. 3�7 ïðèâîäÿòñÿ íåêîòîðûå ðåçóëüòàòû íà�øåãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà118



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008 Èññëåäîâàíèå êèíåòèêè ðîñòà : : :
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�èñ. 3. Ñòðóêòóðà ñòàöèîíàðíî ðàñòóùèõ êîëîíèéäëÿ ìîäåëè 1 ïðè çíà÷åíèè ïðèâåäåííîé òåìïåðà-òóðû T 0 = T=TA = 0:25. Êàäðû a, á, â, ã ñîîò-âåòñòâóþò ïåðèîäàì êîëîíèé S, ðàâíûì 18, 24, 32,64 (â åäèíèöàõ ïîñòîÿííîé �ÖÊ-ðåøåòêè a). Èíòåí-ñèâíîñòü çà÷åðíåíèÿ ëèíåéíî ìåíÿåòñÿ ñ ëîêàëüíîéêîíöåíòðàöèåé (r) îò áåëîãî ê ÷åðíîìó ïðè èçìå-íåíèè  îò 0 äî 1êîëîíèé. �èñóíîê 3 èëëþñòðèðóåò ñòðóêòóðó �ðîí�òà êîëîíèé è äè��óçèîííûõ ïîòîêîâ âáëèçè ýòîãî�ðîíòà ïðè ðàçëè÷íûõ ïåðèîäàõ S äëÿ �èêñèðîâàí�íîãî ïåðåîõëàæäåíèÿ �T = (Te � T ). Èçìåíåíèÿñòðóêòóðû ñòàöèîíàðíî ðàñòóùèõ êîëîíèé â çàâèñè�ìîñòè îò òåìïåðàòóðû T è òèïà âçàèìîäåéñòâèé èë�ëþñòðèðóþòñÿ ðèñ. 4, ãäå ïðè êàæäîì �T ñòðóêòó�ðà êîëîíèé ïîêàçàíà äëÿ òîãî ïåðèîäà S = S(Vmax),äëÿ êîòîðîãî ñêîðîñòü ðîñòà êîëîíèé V ïðè ýòîì�T ìàêñèìàëüíà.Íà ðèñ. 5 ïðèâîäÿòñÿ çíà÷åíèÿ ìèíèìàëüíîãî ïå�ðèîäà êîëîíèé S = S0(�T ), ïðè êîòîðîì â ìîäåëèðî�âàíèè åùå íàáëþäàåòñÿ èõ ñòàöèîíàðíûé ðîñò. Ïðè�âîäÿòñÿ òàêæå çíà÷åíèÿ S0Z ýòîãî ìèíèìàëüíîãîïåðèîäà, íàéäåííûå èç òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ñîîòíî�øåíèÿ Çèíåðà [1�4℄, ïðåäïîëàãàþùåãî, ÷òî ïðè ñòà�öèîíàðíîì äâèæåíèè �ðîíòà êîëîíèè ¾îáúåìíûé¿âûèãðûø â ñâîáîäíîé ýíåðãèè F ðàâåí åå ¾ïîâåðõ�íîñòíîìó¿ ïðîèãðûøó, ñâÿçàííîìó ñ ðîñòîì ïëîùà�äè ìåæ�àçíûõ ãðàíèö:S0Z = 2�va=�F: (18)Çäåñü � � ýíåðãèÿ åäèíè÷íîé ïîâåðõíîñòè ðàçäåëàìåæäó ðîæäàþùèìèñÿ �àçàìè, à �F � ñâîáîäíàÿ

ýíåðãèÿ ïðåâðàùåíèÿ íà îäèí àòîì ìåòàëëà. Â íà�øåé ìîäåëè âåëè÷èíà � â �îðìóëå (18) åñòü ýíåð�ãèÿ ÌÔ� ìåæäó �àçàìè A è B, êîòîðàÿ âû÷èñëÿ�ëàñü ïî ñîîòíîøåíèþ (17), êàê îïèñàíî â ðàçä. 3.�àçíîñòü æå ñâîáîäíûõ ýíåðãèé �F â �îðìóëå (18)äëÿ èñïîëüçóåìûõ ñèììåòðè÷íûõ ìîäåëåé ñ �àçî�âûìè äèàãðàììàìè, ïîêàçàííûìè íà ðèñ. 1, âûðà�æàåòñÿ ÷åðåç ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ f(; �; �) â ñîîòíî�øåíèè (3) òàêèì îáðàçîì:�f = f(0:5; 0; 0)� 0:5[f(A; 1; 0) + f(B ; 0; 1)℄ == f(0:5; 0; 0)� f(A; 1; 0): (19)Çäåñü A èëè B , êàê è âûøå, åñòü çíà÷åíèå êîíöåí�òðàöèè íà ëåâîé èëè ïðàâîé áèíîäàëè ðàâíîâåñèÿ�àç A è B íà ðèñ. 1, è â ïîñëåäíåì ðàâåíñòâå ó÷òå�íà ñèììåòðèÿ ìîäåëè, ò. å. ðàâåíñòâî äâóõ ÷ëåíîâ âêâàäðàòíûõ ñêîáêàõ â �îðìóëå (19).Íà ðèñ. 6, 7 ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿçàâèñèìîñòåé ñêîðîñòè ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà V îò ïå�ðèîäà êîëîíèé S è îò ïåðåîõëàæäåíèÿ �T . Ïîñêîëü�êó ñ ðîñòîì S è ñ óìåíüøåíèåì �T êèíåòèêà ðåëàê�ñàöèè ñèëüíî çàìåäëÿåòñÿ, âðåìåíà ìîäåëèðîâàíèÿïðè ýòîì ðåçêî ðàñòóò. Ïîýòîìó ïðè ìàëûõ �T ðå�çóëüòàòû äëÿ çàâèñèìîñòåé V (S) íà ðèñ. 6 ïðèâåäå�íû òîëüêî äëÿ íå ñëèøêîì áîëüøèõ S. �èñóíîê 7 èë�ëþñòðèðóåò çàâèñèìîñòü ìàêñèìàëüíîé (îòíîñèòåëü�íî âûáîðà ïåðèîäà S) ñêîðîñòè ñòàöèîíàðíîãî ðîñòàêîëîíèé Vmax îò âåëè÷èíû ïåðåîõëàæäåíèÿ �T .Îáñóäèì ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íàðèñ. 3�7. Â öåëîì îíè ïîêàçûâàþò, ÷òî èñïîëü�çîâàâøèåñÿ ðàíåå �åíîìåíîëîãè÷åñêèå ñîîáðàæå�íèÿ è îöåíêè [1�4℄ êà÷åñòâåííî âåðíî îïèñûâàþòêèíåòèêó ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà êîëîíèé. Òàê, èçìå�íåíèÿ ñòðóêòóðû �ðîíòà êîëîíèé ñ ïåðèîäîì S,ïîêàçàííûå íà ðèñ. 3 è èëëþñòðèðóþùèå ïåðåõîäîò îáû÷íîé, âûïóêëîé �îðìû ýòîãî �ðîíòà ïðèíåáîëüøèõ S . 2S0Z ê áîëåå ïëîñêîé è äàæåâîãíóòîé â öåíòðå �îðìå �ðîíòà ïðè S & 4S0Z ,êà÷åñòâåííî ñîãëàñóþòñÿ ñ âûâîäàìè, ïîëó÷åííûìèðàíåå íà îñíîâå ïðèáëèæåííûõ îöåíîê [4℄. Â òîæå âðåìÿ ðèñ. 3 è 4 óêàçûâàþò è íà íàëè÷èå ðÿäàý��åêòîâ, íå îáñóæäàâøèõñÿ ðàíåå. Òàê, èç ýòèõðèñóíêîâ ñëåäóåò, ÷òî êîíöåíòðàöèÿ àòîìîâ âíåäðå�íèÿ âáëèçè �ðîíòà ÷àñòî ñóùåñòâåííî íåîäíîðîäíà,îñîáåííî ïðè íåìàëûõ ïåðåîõëàæäåíèÿõ �T , ÷òîðàíåå îáû÷íî íå ó÷èòûâàëîñü. Ñðàâíåíèå êàäðîâ 4aè 4ã, ñîîòâåòñòâóþùèõ ìîäåëè 1, ñ êàäðàìè 4ä è 4å,ñîîòâåòñòâóþùèìè ìîäåëè 2, ïîêàçûâàåò, ÷òî õîòÿñòðóêòóðà �ðîíòîâ êîëîíèé ïðè áëèçêèõ çíà÷åíèÿõïåðèîäà S äëÿ ðàçíûõ ìîäåëåé âçàèìîäåéñòâèéÿâëÿåòñÿ ñõîäíîé, íî íåêîòîðûå ðàçëè÷èÿ âñå æå119
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�èñ. 4. Ñòðóêòóðà ñòàöèîíàðíî ðàñòóùèõ êîëîíèé ïðè çíà÷åíèÿõ ïåðèîäîâ S = S(Vmax), ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàêñè-ìàëüíîé ñêîðîñòè ðîñòà ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå T . Êàäðû a, á, â, ã ñîîòâåòñòâóþò ìîäåëè 1, çíà÷åíèÿì T 0, ðàâíûì0:25, 0:3, 0:35, 0:375, è ïåðèîäàì S, ðàâíûì 24, 34, 58, 82. Êàäðû ä, å ñîîòâåòñòâóþò ìîäåëè 2, çíà÷åíèÿì T 0 = 0:4,0:5, è ïåðèîäàì S = 28, 80
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�èñ. 5. Çíà÷åíèÿ ìèíèìàëüíîãî ïåðèîäà S = S0äëÿ ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà êîëîíèé â çàâèñèìîñòè îòïðèâåäåííîãî ïåðåîõëàæäåíèÿ �T 0 = (Te � T )=TA.Òåìíûå ñèìâîëû � òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïðåäåë Çè-íåðà S0Z , äàâàåìûé âûðàæåíèåì (18). Ñâåòëûåñèìâîëû � çíà÷åíèÿ S0, ïîëó÷åííûå â íàøåì ìî-äåëèðîâàíèè. Êâàäðàòû, êðóæêè, òðåóãîëüíèêè ñî-îòâåòñòâóþò ìîäåëè 1, 2, 3çàìåòíû. Òàê, íà êàäðå 4å äëÿ ìîäåëè 2 êðèâèçíà�ðîíòà êîëîíèé ÿâëÿåòñÿ çàìåòíî áîëåå ïëîñêîé,à óãîë ñòûêà ìåæäó �àçàìè A è B � çàìåòíî
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�èñ. 6. Îòíîøåíèå ñêîðîñòè ñòàöèîíàðíîãî ðîñòàêîëîíèé V ê åå ìàêñèìàëüíîìó çíà÷åíèþ Vmax â çà-âèñèìîñòè îò ïðèâåäåííîãî ïåðèîäà êîëîíèé S=S0Zñ S0Z , íàéäåííûì èç ñîîòíîøåíèÿ (18). Êâàäðàòû,êðóæêè, òðåóãîëüíèêè ñîîòâåòñòâóþò ìîäåëè 1, 2,3, à òåìíûå èëè ñâåòëûå ñèìâîëû äëÿ êàæäîé ìî-äåëè ñîîòâåòñòâóþò ìàêñèìàëüíîé èëè ìèíèìàëü-íîé òåìïåðàòóðå ìîäåëèðîâàíèÿ, óêàçàííîé â òà-áëèöåá�îëüøèì, ÷åì íà àíàëîãè÷íîì êàäðå 4ã äëÿ ìîäå�ëè 1. �èñóíîê 4 ïîêàçûâàåò òàêæå, ÷òî êàê �îðìà120
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(�T 0)2�èñ. 7. Ìàêñèìàëüíàÿ ñêîðîñòü ñòàöèîíàðíîãî ðî-ñòà êîëîíèé Vmax (â åäèíèöàõ a=�d) â çàâèñè-ìîñòè îò êâàäðàòà ïðèâåäåííîãî ïåðåîõëàæäåíèÿ�T 0. Êâàäðàòû, êðóæêè, òðåóãîëüíèêè ñîîòâåòñòâó-þò ìîäåëè 1, 2, 3�ðîíòà, òàê è ñòðóêòóðà ÌÔ� ìåæäó êîëîíèÿìèñóùåñòâåííî çàâèñèò îò âåëè÷èíû ïåðåîõëàæäåíèÿ:ñ óìåíüøåíèåì �T óãëû ñòûêà ìåæäó äâóìÿðàñòóùèìè �àçàìè óìåíüøàþòñÿ, à òîëùèíà ÌÔ�ðàñòåò. Ýòî îòðàæàåò ðîñò (ñ ïðèáëèæåíèåì ê òî÷êåýâòåêòèêè) ý��åêòîâ ¾ñìà÷èâàíèÿ¿ òàêîé ÌÔ��àçîé D, êîòîðûå îáñóæäàþòñÿ íèæå â ðàçä. 5.�èñóíêè 5, 6 ïîêàçûâàþò, ÷òî çíà÷åíèÿ ìèíè�ìàëüíîãî ïåðèîäà ðàñòóùèõ êîëîíèé S0, íàéäåííûåâ íàøåì ìîäåëèðîâàíèè, áëèçêè ê òåðìîäèíàìè÷å�ñêèì ïðåäåëàì S0Z èç �îðìóëû (18) è ïðåâûøàþòèõ ïðèìåðíî íà 10%. Ýòî ïðåâûøåíèå çíà÷åíèÿ S0 âìîäåëèðîâàíèè íàä S0Z ñâÿçàíî, âèäèìî, ñ íåîáõîäè�ìîñòüþ ïðåîäîëåòü òåðìîäèíàìè÷åñêèé áàðüåð ìåæ�äó íà÷àëüíûì ñîñòîÿíèåì ñî ñòðóêòóðîé òèïà èçîá�ðàæåííîé íèæå íà ðèñ. 11a èëè 12a è ñîñòîÿíèåì, ñî�îòâåòñòâóþùèì ñòàöèîíàðíî ðàñòóùåé êîëîíèè òè�ïà èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 3 è 4. Â òî æå âðåìÿ îòíîñè�òåëüíàÿ ìàëîñòü ðàçíîñòè S0 � S0Z ïîêàçûâàåò, ÷òîýòîò òåðìîäèíàìè÷åñêèé áàðüåð â íàøåì ìîäåëèðî�âàíèè íåâåëèê. Çàâèñèìîñòè ìèíèìàëüíûõ ïåðèîäîâS0 èëè S0Z îò îáðàòíîãî ïåðåñûùåíèÿ 1=�T , ïðåä�ñòàâëåííûå íà ðèñ. 5, äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ ìî�äåëåé áëèçêè ê ëèíåéíûì, à íåêîòîðûå îòêëîíåíèÿîò ýòîé çàâèñèìîñòè (çàìåòíûå, â ÷àñòíîñòè, äëÿ S0â ìîäåëè 3) ìîãóò áûòü ñâÿçàíû êàê ñ ý��åêòàìèíåëèíåéíîñòè ïðè íåìàëûõ�T , òàê è ñ ïîãðåøíîñòÿ�ìè èñïîëüçóåìîãî ìåòîäà ìîäåëèðîâàíèÿ ïðè îïðå�äåëåíèè çíà÷åíèÿ S0.�èñóíîê 6 ïîêàçûâàåò, ÷òî çàâèñèìîñòè ñêîðîñòèðîñòà V îò ïåðèîäà S ïðè ðàçíûõ�T ÿâëÿþòñÿ ñõîä�

íûìè, òàê ÷òî ïîñëå âûäåëåíèÿ ¾îñíîâíûõ¿ òåìïåðà�òóðíûõ çàâèñèìîñòåé S0Z / 1=�T è Vmax / (�T )2(èëëþñòðèðóåìûõ ðèñ. 5 è 7) çàâèñèìîñòè V=Vmaxîò S=S0Z äëÿ ðàçíûõ ìîäåëåé è ðàçíûõ �T áëèçêè.Â òî æå âðåìÿ ïîëíîãî ñîâïàäåíèÿ ýòèõ çàâèñèìî�ñòåé, ïðåäïîëàãàåìîãî â óïðîùåííûõ ïîäõîäàõ [1�4℄,åñòåñòâåííî, íåò. Òàê, ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà â çà�âèñèìîñòè V (S) äëÿ ìîäåëè 1 ñîîòâåòñòâóåò çíà÷å�íèþ Smax=S0Z � 1:8, à äëÿ ìîäåëåé 2 è 3 ýòîò ìàê�ñèìóì ðàñïîëîæåí âáëèçè çíà÷åíèé Smax=S0Z � 2,â òî âðåìÿ êàê â �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ìîäåëÿõ âñå�ãäà Smax=S0Z = 2. Ñïàäàíèå �óíêöèè V (S=S0Z) ïðèS > Smax äëÿ ìîäåëè 1 ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííî áîëååðåçêèì, ÷åì äëÿ ìîäåëåé 2, 3 è äëÿ �åíîìåíîëîãè�÷åñêèõ ìîäåëåé [4℄, è ò. ä.Çàâèñèìîñòü ìàêñèìàëüíîé ñêîðîñòè Vmax îò ïå�ðåîõëàæäåíèÿ �T , ïîêàçàííàÿ íà ðèñ. 7, ïðè ìà�ëûõ ñòåïåíÿõ ïåðåîõëàæäåíèÿ ÿâëÿåòñÿ êâàäðàòè÷�íîé: Vmax / (�T )2, â ñîãëàñèè ñ �åíîìåíîëîãè÷å�ñêèìè îöåíêàìè [4℄. Ïðè á�îëüøèõ �T ñòàíîâÿòñÿ çà�ìåòíûìè íåëèíåéíûå îòêëîíåíèÿ îò ýòîé çàâèñèìî�ñòè, ïðè÷åì äëÿ ìîäåëè 1 îòíîøåíèå Vmax=(�T )2 ñðîñòîì �T íåñêîëüêî âîçðàñòàåò, à äëÿ ìîäåëè 2 �íåñêîëüêî óìåíüøàåòñÿ.Òàêèì îáðàçîì, îñíîâíûå êà÷åñòâåííûå âûâîäû�åíîìåíîëîãè÷åñêèõ îöåíîê [1�4℄ ïîäòâåðæäàþòñÿíàøèì ìîäåëèðîâàíèåì. Â òî æå âðåìÿ äëÿ êîëè÷å�ñòâåííûõ âûâîäîâ, à òàêæå äëÿ ðàññìîòðåíèÿ áîëååòîíêèõ äåòàëåé ñòðóêòóðû (â ÷àñòíîñòè, ñòðîåíèÿìåæ�àçíûõ ãðàíèö è òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåéóãëîâ ñòûêà �àç íà �ðîíòå êîëîíèé, îáñóæäàåìûõâ ñëåäóþùåì ðàçäåëå) �åíîìåíîëîãè÷åñêèå îöåíêèíåäîñòàòî÷íû.Ñäåëàåì åùå çàìå÷àíèå î ÷óâñòâèòåëüíîñòè îïè�ñàííûõ ðåçóëüòàòîâ ê âàðüèðîâàíèþ ïàðàìåòðà ðå�øåòî÷íîé ðåëàêñàöèè � â óðàâíåíèè (13). Äëÿ âûÿñ�íåíèÿ ýòîé ÷óâñòâèòåëüíîñòè ìû âûïîëíèëè ìîäåëè�ðîâàíèå ðîñòà êîëîíèé ïðè çíà÷åíèè � = 4nn=TA,âäâîå áîëüøåì, ÷åì â óðàâíåíèè (13), äëÿ ìîäåëè 1,òåìïåðàòóðû T 0 = 0:25 è ïåðèîäà S = S(Vmax) = 24.Ïîëó÷åííàÿ ïðè ýòîì ñòðóêòóðà êîëîíèé âèçóàëüíîíå îòëè÷àëàñü îò ïîêàçàííîé íà êàäðàõ 3á è 4à, à ñêî�ðîñòü ðîñòà óâåëè÷èëàñü ìåíåå ÷åì íà 5%: âìåñòîVmax = 0:114a=�d áûëî íàéäåíî Vmax = 0:119a=�d.Êà÷åñòâåííî ýòî âîçðàñòàíèå ñêîðîñòè ðîñòà ïîíÿò�íî, ïîñêîëüêó óñêîðåíèå ðåëàêñàöèè äîëæíî, âîîá�ùå ãîâîðÿ, óáûñòðÿòü ýâîëþöèþ. Îäíàêî ìàëàÿ âå�ëè÷èíà ïîëó÷åííûõ ðàçëè÷èé ïîêàçûâàåò, ÷òî èñ�ïîëüçîâàííîå â �îðìóëå (13) çíà÷åíèå � ïîçâîëÿåòäîñòàòî÷íî òî÷íî îïèñûâàòü êèíåòèêó ñòàöèîíàðíî�ãî ðîñòà êîëîíèé.121
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�èñ. 8. Ïðî�èëè ëîêàëüíîé êîíöåíòðàöèè (x)(ñïëîøíàÿ ëèíèÿ), ëîêàëüíîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà�(x) (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) è ëîêàëüíîãî ïàðàìåòðà�(x) (ïóíêòèð) â ðàâíîâåñíîé ìåæ�àçíîé ãðàíèöåA�B äëÿ ìîäåëè 1 ïðè T 0 = 0:25
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0−4−8�èñ. 9. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 8, ïðè T 0 = 0:4255. ÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÌÅÆÔÀÇÍÛÕ ��ÀÍÈÖ ÈÝÔÔÅÊÒÛ ÈÕ ¾ÑÌÀ×ÈÂÀÍÈß¿ÂÁËÈÇÈ ÝÂÒÅÊÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÒÎ×ÊÈÍà ðèñ. 8�10 ìû ïðèâîäèì íåêîòîðûå ðåçóëüòà�òû ìîäåëèðîâàíèÿ ñòðóêòóðû ðàâíîâåñíûõ ìåæ�àç�íûõ ãðàíèö A�B è A�D äëÿ ìîäåëè 1; ðåçóëüòàòûäëÿ äðóãèõ ìîäåëåé àíàëîãè÷íû. Ñîãëàñíî �àçîâîéäèàãðàììå íà ðèñ. 1, ìåæ�àçíàÿ ãðàíèöà A�B ìî�æåò áûòü ðàâíîâåñíîé òîëüêî ïðè T < Te, à A�D �òîëüêî ïðè T > Te è ðèñ. 9 è 10 îïèñûâàþò ñòðóêòó�ðó ýòèõ ÌÔ� ïðè òåìïåðàòóðàõ âáëèçè òî÷êè ýâòåê�òèêè Te. Ýíåðãèÿ ÌÔ� �AB îïðåäåëÿëàñü èç ïðî�
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�èñ. 10. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 8, äëÿ ìåæ�àçíîé ãðà-íèöû A�D ïðè T 0 = 0:427�èëåé (x), �(x) è �(x) ïî ñîîòíîøåíèþ (17). Ïðèýòîì äëÿ ïðèâåäåííûõ òåìïåðàòóð T 0, ðàâíûõ 0.25,0.35 è 0.425, çíà÷åíèÿ �AB äëÿ ìîäåëè 1 (â åäèíè�öàõ TA=a2) ðàâíû 2.24, 2.05 è 1.82, òàê ÷òî â ðàñ�ñìîòðåííîì èíòåðâàëå T ýòà ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿíåñêîëüêî óáûâàåò ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû.Îáñóäèì ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íàðèñ. 8�10. Âèäíî, âî-ïåðâûõ, ÷òî òîëùèíà ðàñ�ñìàòðèâàåìûõ ÌÔ� èìååò ïîðÿäîê wipb & (4�6)a �� (6�8) dnn, ãäå dnn = a=p2 åñòü ìåæàòîìíîåðàññòîÿíèå â �ÖÊ-ðåøåòêå, òàê ÷òî èñïîëüçîâàíèå¾êîíòèíóàëüíîãî¿ ïðèáëèæåíèÿ �èíçáóðãà �Ëàí-äàó äëÿ íàøåé ìîäåëè îïðàâäàíî. Âèäíî òàêæå,÷òî â îòñóòñòâèå ý��åêòîâ ñìà÷èâàíèÿ, èëëþ�ñòðèðóåìûõ ðèñ. 9 è îáñóæäàåìûõ íèæå, ïðî�èëèêîíöåíòðàöèè (x) è ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà �(x) è�(x) ñõîäíû ñ àíàëîãè÷íûìè ïðî�èëÿìè â äðóãèõÌÔ�, íàïðèìåð, ñ àíàëîãè÷íûìè ïðî�èëÿìè äëÿÌÔ� ìåæäó íåóïîðÿäî÷åííîé �ÖÊ-�àçîé è �àçîé,óïîðÿäî÷åííîé ïî òèïó L10, ïîêàçàííûìè íà ðèñ. 28â ðàáîòå [15℄. Â òî æå âðåìÿ ïðî�èëü êîíöåíòðàöèè(x) â ìåæ�àçíîé ãðàíèöå A�B íà ðèñ. 9 ïðîÿâ�ëÿåò àíîìàëèè, àíàëîãè÷íûå îáñóæäàâøèìñÿ âðàáîòå [15℄ äëÿ àíòè�àçíûõ ãðàíèö (ÀÔ�) â óïî�ðÿäî÷åííûõ ñïëàâàõ ïðè òåìïåðàòóðàõ T , áëèçêèõê áèíîäàëè ðàçóïîðÿäî÷åíèÿ T db . Ýòè àíîìàëèèèëëþñòðèðóþòñÿ ïóíêòèðíûìè êðèâûìè íà ðèñ. 19â ðàáîòå [15℄ è ñâÿçàíû ñ ý��åêòàìè ñìà÷èâàíèÿÀÔ� íåóïîðÿäî÷åííîé �àçîé.Îáùàÿ òåîðèÿ ñìà÷èâàíèÿ ãðàíèöû ìåæäó �àçà�ìè, íàõîäÿùèìèñÿ â ðàâíîâåñèè äðóã ñ äðóãîì ïðèòåìïåðàòóðàõ íèæå è âáëèçè òî÷êè ýâòåêòèêè (â íà�øåé ìîäåëè � ìåæäó �àçàìè A è B), ìîæåò áûòü122



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008 Èññëåäîâàíèå êèíåòèêè ðîñòà : : :ïîñòðîåíà àíàëîãè÷íî òåîðèè ñìà÷èâàíèÿ ÀÔ� ïðèT âáëèçè T db , ðàçâèòîé â ðàáîòå [15℄. Ïîñêîëüêó ýòî�èçè÷åñêîå ÿâëåíèå íîñèò îáùèé õàðàêòåð è íå ñâÿ�çàíî ñ êîíêðåòíûì ìåõàíèçìîì �àçîâûõ ïåðåõîäîâ,íèæå åãî òåîðèÿ áóäåò ñòðîèòüñÿ íà îñíîâå �óíê�öèîíàëà �èíçáóðãà �Ëàíäàó F (; �; �) ñàìîãî îáùåãîâèäà, à ÿâíûå �îðìóëû (3) è ðèñ. 9 áóäóò èñïîëüçî�âàòüñÿ òîëüêî äëÿ èëëþñòðàöèè.Ïîëíûé �óíêöèîíàë �èíçáóðãà �Ëàíäàó, îïè�ñûâàþùèé ðàññìàòðèâàåìóþ ìåæ�àçíóþ ãðàíèöóA�B, çàïèøåì â íàèáîëåå îáùåì âèäå [9, �îðìó�ëà (22)℄: F = Z d3rva  Xp;q gpq�0p�0q + ff�pg! : (20)Çäåñü äëÿ ñîêðàùåíèÿ �îðìóë âåëè÷èíû , � è � åäè�íîîáðàçíî îáîçíà÷àþòñÿ êàê �p, ãäå � = , �� = �è �� = �. Øòðèõ ó âåëè÷èí �p îçíà÷àåò äè��åðåí�öèðîâàíèå ïî x, íàïðèìåð: �0 = d=dx, à êîý��èöè�åíòû ïðè ãðàäèåíòíûõ ÷ëåíàõ gpq, âîîáùå ãîâîðÿ,çàâèñÿò îò âåëè÷èí �p.Â ðàáîòàõ [9; 15℄ ïîêàçàíî, ÷òî âàðèàöèîííûåóðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ òðåõ �óíêöèé �p(x)ìîæíî ïðåîáðàçîâàòü ê ñèñòåìå äâóõ äè��åðåíöè�àëüíûõ óðàâíåíèé äëÿ �óíêöèé �() è �(), êîòîðàÿèìååò âèä, àíàëîãè÷íûé ñèñòåìå óðàâíåíèé [9, �îð�ìóëà (74)℄:�A�� �� +A�� �� + ��� 2~
=G == B�(�� f)�B��f� �B��f� ;�A�� �� +A�� �� +��� 2~
=G == B�(�� f)�B��f� �B��f� : (21)Çäåñü òî÷êà îçíà÷àåò äè��åðåíöèðîâàíèå ïî êîí�öåíòðàöèè , íàïðèìåð: �� = d2�=d2, à íèæíèé èí�äåêñ ¾¿, ¾�¿ èëè ¾�¿ ó �óíêöèè f = f(; �; �)îçíà÷àåò äè��åðåíöèðîâàíèå ïî ýòîìó ïàðàìåòðó:f = �f=�, f� = �f=�� è ò. ä. Ôóíêöèÿ ~
 � òà æå,÷òî â �îðìóëå (17), à G = G() äàåòñÿ âûðàæåíèåì,àíàëîãè÷íûì �îðìóëå (75) èç ðàáîòû [9℄:G() = g + 2g� _� + 2g� _� ++ g�� _�2 + 2g�� _� _� + g�� _�2: (22)Âûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèé Apq(), Bpq(), è �p()â ñèñòåìå (21) àíàëîãè÷íû òàêèì æå âûðàæåíèÿì âóðàâíåíèè (75) èç ðàáîòû [9℄, êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ óðàâ�íåíèåì (21) â ÷àñòíîì ñëó÷àå � = 0. Ïðè ýòîì âåëè�÷èíû Apq áèëèíåéíû ïî gpq, âåëè÷èíû Bpq ëèíåéíû

ïî gpq , è êàê Apq , òàê è Bpq âêëþ÷àþò ÷ëåíû íóëå�âîãî, ïåðâîãî è âòîðîãî ïîðÿäêîâ ïî ïðîèçâîäíûì _�è _� . ×ëåíû �p ëèíåéíû ïî ïðîèçâîäíûì �gpq=��r èÿâëÿþòñÿ ïîëèíîìàìè òðåòüåé ñòåïåíè ïî ïðîèçâîä�íûì _� è _�.Äëÿ äàííîãî ðåøåíèÿ {�(),�()} ñèñòåìû óðàâ�íåíèé (21) êîîðäèíàòíàÿ çàâèñèìîñòü (x) îïðåäåëÿ�åòñÿ ñîîòíîøåíèåì, àíàëîãè÷íûì �îðìóëå (70) èçðàáîòû [9℄: x = x1 + Z1 d�G~
�1=2 ; (23)ãäå x1 � òî÷êà îòñ÷åòà êîîðäèíàòû x, îïðåäåëÿåìàÿâûáîðîì çíà÷åíèÿ 1 = (x1). Òàê, ïðè èñïîëüçîâà�íèè ñèììåòðè÷íîé ìîäåëè (3) òî÷êó x1 = 0 åñòå�ñòâåííî âûáðàòü ïðè çíà÷åíèè ëîêàëüíîé êîíöåíòðà�öèè 1 = 0:5, êîòîðîå ïî ñîîáðàæåíèÿì ñèììåòðèèñîîòâåòñòâóåò ñåðåäèíå ÌÔ�. Íàêîíåö, ïîâåðõíîñò�íàÿ ýíåðãèÿ �AB äëÿ ãðàíèöû A�B âûðàæàåòñÿ ÷å�ðåç ðåøåíèÿ �() è �() ïî ñîîòíîøåíèþ, àíàëîãè÷�íîìó �îðìóëå (72) èç ðàáîòû [9℄:�AB = 2va BZA d(G~
)1=2; (24)ãäå A è B , êàê è âûøå, îçíà÷àþò âåëè÷èíûêîíöåíòðàöèè â �àçàõ A è B ïðè èõ ðàâíîâåñèè(÷òî íà ðèñ. 1 ñîîòâåòñòâóåò íèæíåé ëåâîé è íèæ�íåé ïðàâîé áèíîäàëÿì). Îòìåòèì, ÷òî �óíêöèÿ~
() = 
() � 
0, ãäå 
0 = 
(A) = 
(B), âíóòðèÌÔ� âñåãäà ïîëîæèòåëüíà, òàê æå, êàê è �óíêöèÿG(). Ýòî âèäíî èç âûâîäà ðàâåíñòâ (23) è (24) âðàáîòå [9℄, à îòðèöàòåëüíîñòü ~
 óêàçûâàëà áû íà íà�ëè÷èå ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå êàêîãî-òî ñîñòîÿíèÿñ 
 ìåíüøèì, ÷åì â �àçàõ A è B, ò. å. íà íåóñòîé÷è�âîñòü ðàññìàòðèâàåìîãî ðàâíîâåñèÿ �àç A�B. Âû�ðàæåíèå �AD äëÿ ýíåðãèè ãðàíèöû A�D îòëè÷àåòñÿîò (24) òîëüêî çàìåíîé çíà÷åíèÿ B â âåðõíåì ïðå�äåëå èíòåãðèðîâàíèÿ íà çíà÷åíèå D(AD), ñîîòâåò�ñòâóþùåå ïðàâîé áèíîäàëè ðàâíîâåñèÿ �àç A è D, àâûðàæåíèå �DB äëÿ ýíåðãèè ãðàíèöû D�B ïîëó÷à�åòñÿ èç (24) çàìåíîé çíà÷åíèÿ A íà íèæíåì ïðåäåëåèíòåãðèðîâàíèÿ íà çíà÷åíèå D(DB), ñîîòâåòñòâóþ�ùåå ëåâîé áèíîäàëè ðàâíîâåñèÿ �àç D è B.Ý��åêòû ñìà÷èâàíèÿ ãðàíèöû A�B ïðè ìàëûõ�T = Te � T ìîæíî èññëåäîâàòü íà îñíîâå óðàâíå�íèé (21)�(24) òàê æå, êàê ý��åêòû ñìà÷èâàíèÿ ÀÔ�ïðè ìàëûõ �Td = T db �T èññëåäîâàëèñü â ðàáîòå [15℄íà îñíîâå àíàëîãè÷íûõ óðàâíåíèé (5) è (11) èç ðà�áîòû [15℄. Óðàâíåíèÿ ðàâíîâåñèÿ �àç A�D è B�Dâáëèçè òî÷êè ýâòåêòèêè, ò. å. ïðè T ! (Te + 0), èìå�þò âèä123



Â. �. Âàêñ, À. Þ. Ñòðîåâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008�A = �B = �e; 
A = 
B = 
e; (25)ãäå �e è 
e � çíà÷åíèÿ ïðîèçâîäíîé f = �f=� è�óíêöèè 
 = f � f, ñîîòâåòñòâóþùèå òî÷êå ýâòåê�òèêè (; �; �) = (e; �e; �e). Â èñïîëüçîâàâøåéñÿ âû�øå ìîäåëè (3) çíà÷åíèÿ �e è �e ðàâíû íóëþ, íî äëÿîáùíîñòè íèæå ýòî íå ïðåäïîëàãàåòñÿ. Èç ðàâíîâåñ�íîñòè �àçû D ïðè T ! (Te + 0) ñëåäóåò òàêæå, ÷òîâ òî÷êå ýâòåêòèêè âûïîëíåíû óñëîâèÿ ìèíèìàëüíî�ñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè f îòíîñèòåëüíî âàðüèðîâàíèÿïàðàìåòðîâ �e è �e, ò. å. ïðîèçâîäíûå f� è f� çäåñüîáðàùàþòñÿ â íóëü. Âìåñòå ñ ñîîòíîøåíèÿìè (25)è (17) ýòî îçíà÷àåò, ÷òî â òî÷êå ýâòåêòèêè îäíîâðå�ìåííî âûïîëíÿþòñÿ ñëåäóþùèå ðàâåíñòâà:~
e = 0; (f � �)e = (f�)e = (f�)e = 0: (26)Ñðàâíèâàÿ òåïåðü óðàâíåíèÿ (21), îïðåäåëÿþùèåñòðóêòóðó ìåæ�àçíîé ãðàíèöû A�B, ñ ñîîòíîøå�íèÿìè (26), âèäèì, ÷òî ïðè T ! (Te � 0) çíà÷å�íèÿ (; �; �) = (e; �e; �e) ÿâëÿþòñÿ ðåøåíèåì óðàâ�íåíèé (21), ñîîòâåòñòâóþùèì íóëåâîìó çíà÷åíèþ�óíêöèè ~
(; T ). Òîãäà ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ ðàç�íîñòåé �T = (Te � T ) è � = ( � e) ýòó �óíêöèþìîæíî ðàçëîæèòü â ðÿä ïî �T è �:~
 = A�T +B�2: (27)Çäåñü ó÷òåíî, ÷òî âñëåäñòâèå óïîìÿíóòîé âûøå ïî�ëîæèòåëüíîñòè �óíêöèè ~
 ýòî ðàçëîæåíèå íå ìîæåòñîäåðæàòü ëèíåéíûõ ïî � ÷ëåíîâ, à êîý��èöèåíòûA è B äîëæíû áûòü ïîëîæèòåëüíû.Ñâÿçàííûå ñî ñìà÷èâàíèåì âêëàäû â èíòåãðà�ëàõ (23) è (24) ñîîòâåòñòâóþò îáëàñòè ìàëûõ �. Ïîä�ñòàâëÿÿ â (23) âûðàæåíèå (27), ïîëó÷àåì äëÿ ïðî�è�ëÿ (x) ïðè ìàëûõ (� e)� e = (�T=b)1=2 sh(x=d); (28)ãäå b = B=A, d = (Ge=B)1=2 è Ge � çíà÷åíèå�óíêöèè G(; T ) â óðàâíåíèè (22) â òî÷êå ýâòåêòèêè(e; Te). Ñîãëàñíî óðàâíåíèþ (28), âåëè÷èíà (� e)ìàëà â øèðîêîé îáëàñòè çíà÷åíèé jxj . xw, øèðèíàêîòîðîé 2xw � ln(b2e=�T ) ëîãàðè�ìè÷åñêè âåëèêà.Ïðè jxj � xw âåëè÷èíà îòêëîíåíèÿ îò ýâòåêòè÷åñêîéêîíöåíòðàöèè (�e) íà÷èíàåò ðåçêî óâåëè÷èâàòüñÿè áûñòðî ïðèáëèæàåòñÿ ê áèíîäàëüíûì çíà÷åíèÿì(A�e) èëè (B�e). Òàêèì îáðàçîì, ïðè x � �xw=2�óíêöèÿ (x) èìååò äâå äîïîëíèòåëüíûå òî÷êè ïå�ðåãèáà, êðîìå îáû÷íîé òî÷êè ïåðåãèáà ïðè  � e.Íàëè÷èå òðåõ òàêèõ òî÷åê ïåðåãèáà â �óíêöèè (x)äëÿ ÌÔ� (òàê æå êàê â ïàðàìåòðå ïîðÿäêà �(x) äëÿÀÔ� [15℄) ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðíîé ÷åðòîé ðåæèìà ñìà�÷èâàíèÿ, êîòîðàÿ îòëè÷àåò åãî îò ñëó÷àÿ îáû÷íûõ

çàâèñèìîñòåé (x) èëè �(x) ñ îäíîé òî÷êîé ïåðåãè�áà. Ïðè ýòîì äëÿ ìàëûõ �T ! 0 øèðèíà ÌÔ� èëèÀÔ� ðàñòåò êàê ln(1=�T ).Ñâÿçàííûå ñî ñìà÷èâàíèåì îñîáåííîñòè ïðîÿâëÿ�þòñÿ è â äðóãèõ õàðàêòåðèñòèêàõ ÌÔ�. Òàê, äëÿýíåðãèè ÌÔ� (24) ïðè ìàëûõ �T èç îáùåãî âûðàæå�íèÿ (24) ïîëó÷àåòñÿ ñîîòíîøåíèå, àíàëîãè÷íîå òðå�òüåìó ðàâåíñòâó (53) â ðàáîòå [15℄:�AB(T ) = �AB(Te) + Adva �T ln� 1�T � : (29)Â íàøåì ìîäåëèðîâàíèè ñòðóêòóðû ìåæ�àçíîéãðàíèöû A�B äëÿ ñèììåòðè÷íîé ìîäåëè (3) ïîÿâ�ëåíèå â ïðî�èëå êîíöåíòðàöèè (x) ïðè ìàëûõ �Tòðåõ òî÷åê ïåðåãèáà (â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ íåìàëûõ�T , êîãäà òî÷êà ïåðåãèáà òîëüêî îäíà) èëëþñòðèðó�åòñÿ ñðàâíåíèåì ïðî�èëåé (x) íà ðèñ. 9 è íà ðèñ. 8èëè 10. Ïðàâäà, óêàçàííûé âûøå ëîãàðè�ìè÷åñêèéðîñò òîëùèíû ïðè �T ! 0 â íàøåì ìîäåëèðîâàíèèíàáëþäàòü òðóäíî èç-çà êîíå÷íîñòè îáúåìà ìîäåëè�ðîâàíèÿ.Â òî æå âðåìÿ â êèíåòèêå ðîñòà êîëîíèé ý��åê�òû ñìà÷èâàíèÿ ïðîÿâëÿþòñÿ î÷åíü ñèëüíî. Ôèçè÷å�ñêè, ÿâëåíèå ñìà÷èâàíèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ãðà�íèöà A�B âáëèçè òî÷êè ýâòåêòèêè ðàñïàäàåòñÿ íàäâå, A�D è D�B, ñ ëîãàðè�ìè÷åñêè øèðîêîé îáëà�ñòüþ �àçû D ìåæäó íèìè. Ïîýòîìó è ýíåðãèÿ òà�êîé ¾ñîñòàâíîé¿ ÌÔ� çäåñü áëèçêà ê ñóììå ýíåðãèéãðàíèö A�D è D�B. Â ÷àñòíîñòè, â ñàìîé òî÷êå ýâ�òåêòèêè âûïîëíÿåòñÿ òî÷íîå ñîîòíîøåíèå�AB = �AD + �DB : (30)Ýòî ñîîòíîøåíèå ñëåäóåò èç îáùèõ âûðàæåíèé äëÿ�AD è �DB ; îïèñàííûõ âûøå ïîñëå �îðìóëû (24),ïîñêîëüêó ïðè T ! Te +0 êàê âåðõíèé ïðåäåë èíòå�ãðèðîâàíèÿ D(AD) â àíàëîãè÷íîì (24) âûðàæåíèèäëÿ �AD, òàê è íèæíèé ïðåäåë D(DB) â òàêîì æåèíòåãðàëå äëÿ �AD, ñòðåìÿòñÿ ê ýâòåêòè÷åñêîé êîí�öåíòðàöèè e, òàê ÷òî ñóììà äâóõ ýòèõ èíòåãðàëîâïåðåõîäèò â âûðàæåíèå (24).Çàìåòèì òåïåðü, ÷òî åñëè îïèñûâàòü çíà÷åíèÿ óã�ëîâ ñòûêà ìåæäó �àçàìè íà �ðîíòå êîëîíèé (èë�ëþñòðèðóåìûõ ðèñ. 3 è 4) â ìàêðîñêîïè÷åñêèõ òåð�ìèíàõ ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ è îáîçíà÷èòü óãîëìåæäó ãðàíèöàìè A�D è A�B êàê (��'AD), à óãîëìåæäó ãðàíèöàìè D�B è A�B êàê (��'DB), òî çíà�÷åíèÿ �ij è 'ij (ãäå èíäåêñû ¾i¿ è ¾j¿ ðàâíû A, Bèëè D) ñâÿçàíû óðàâíåíèåì ðàâíîâåñèÿ ñèë â òðåõ��àçíîì ñòûêå [1�4℄:�AB = �AD os'AD + �DB os'DB : (31)124



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008 Èññëåäîâàíèå êèíåòèêè ðîñòà : : :Ñðàâíèâàÿ ýòî ñîîòíîøåíèå ñ (30), âèäèì, ÷òî óãëû'AD è 'DB íà �ðîíòå ðàñòóùèõ êîëîíèé ñ ïðèáëè�æåíèåì ê òî÷êå ýâòåêòèêè ñòðåìÿòñÿ ê íóëþ. Ïðèýòîì �àçà D âñå ãëóáæå ïðîíèêàåò âäîëü ãðàíèöûìåæäó �àçàìè A è B, ò. å. ñìà÷èâàåò ýòó ãðàíèöó.Çàìåòèì, ÷òî, ñòðîãî ãîâîðÿ, ýòè ðåçóëüòàòû óêàçû�âàþò íà íåïðèìåíèìîñòü èñïîëüçîâàííûõ ìàêðîñêî�ïè÷åñêèõ òåðìèíîâ è ñîîòíîøåíèé â íåïîñðåäñòâåí�íîé áëèçîñòè îò ýâòåêòèêè, ïîñêîëüêó ãðàíèöû A�Dè D�B ïðè ýòîì ïåðåñòàþò áûòü èçîëèðîâàííûìè.Îäíàêî ýòè ïðîñòûå ñîîáðàæåíèÿ êà÷åñòâåííî âåðíîîïèñûâàþò âëèÿíèå ý��åêòîâ ñìà÷èâàíèÿ íà ñòðóê�òóðó �ðîíòà êîëîíèé.Ñóùåñòâåííîå óìåíüøåíèå óãëîâ 'AD è 'DBïðè óìåíüøåíèè ïåðåîõëàæäåíèÿ îò çíà÷åíèÿ�T 0 � 0:18 äî �T 0 � 0:05 äëÿ ìîäåëè 1 èëëþñòðè�ðóåòñÿ êàäðàìè à�ã íà ðèñ. 4. Â òî æå âðåìÿ, êîãäàìû ïûòàëèñü ìîäåëèðîâàòü ðîñò êîëîíèé â ìîäåëè1 ïðè T 0 = 0:4 (÷òî ñîîòâåòñòâóåò åùå ìåíüøåìó�T 0 � 0:03), òî âìåñòî ðîñòà êîëîíèé ïðîèñõîäèëîïîëíîå ñìà÷èâàíèå ãðàíèö ìåæäó �àçàìè A è B�àçîé D, è êîëîíèè íå ðîñëè. �åçóëüòàòû îäíîãîèç òàêèõ ìîäåëèðîâàíèé (â êîòîðîì äëÿ çíà÷åíèé; �; � â íèæíåì è âåðõíåì ðÿäàõ, ò. å. ïðè y = 0 èy = Ny � 1, âìåñòî ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, îïèñàííûõâ ðàçä. 3, èñïîëüçîâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûåóñëîâèÿ) ïîêàçàíû íà ðèñ. 11. Ýòè ðåçóëüòàòûèëëþñòðèðóþò âàæíîñòü ý��åêòîâ ñìà÷èâàíèÿãðàíèöû A�B äëÿ êèíåòèêè ðîñòà êîëîíèé âáëèçèòî÷êè ýâòåêòèêè.6. ÝÂÎËÞÖÈß ÊÎËÎÍÈÉ Ï�È�ÀÇËÈ×ÍÎÉ ÑÊÎ�ÎÑÒÈ ÄÈÔÔÓÇÈÈ Â�ÀÇÍÛÕ ÔÀÇÀÕÅùå îäíèì âàæíûì ý��åêòîì, êîòîðûé íå ó÷è�òûâàåòñÿ â áîëüøèíñòâå �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ îáñó�æäåíèé êèíåòèêè ðîñòà êîëîíèé [1�4℄, ÿâëÿþòñÿ ðàç�ëè÷èÿ â äè��óçèîííîé ïîäâèæíîñòè àòîìîâ âíåäðå�íèÿ â ðàçíûõ �àçàõ. Òàê, êîý��èöèåíò äè��óçèèóãëåðîäà D â �åððèòå íà 2�3 ïîðÿäêà ïîðÿäêà ïðå�âûøàåò çíà÷åíèÿ D â àóñòåíèòå [14℄, è ó÷åò ýòîãîìîæåò ñèëüíî âëèÿòü íà êèíåòèêó ðîñòà êîëîíèé.×òîáû âûÿñíèòü êà÷åñòâåííûå ÷åðòû ýòîãî âëèÿ�íèÿ â òåðìîäèíàìè÷åñêîé ìîäåëè (3), ìû âûïîëíèëèìîäåëèðîâàíèå ýâîëþöèè íàøåãî îáû÷íîãî íà÷àëü�íîãî ñîñòîÿíèÿ, ïîêàçàííîãî íà ðèñ. 12a, äëÿ òåð�ìîäèíàìè÷åñêîé ìîäåëè 1 è êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè,ó÷èòûâàþùåé èçìåíåíèÿ äè��óçèîííîé ïîäâèæíî�ñòè ïðè �àçîâûõ ïåðåõîäàõ. Â êà÷åñòâå òàêîé ìîäå�ëè ìû èñïîëüçîâàëè ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ çà�âèñèìîñòè êîý��èöèåíòà äè��óçèè D = D(�; �) îòëîêàëüíûõ ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà � = �(r) è � = �(r):
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�èñ. 11. Ýâîëþöèÿ êîëîíèé â îáúåìå ìîäåëèðî-âàíèÿ Vs = (160 � 128 � 1)a3 äëÿ ìîäåëè 1 ïðèT 0 = 0:4, íà÷àëüíîì ïåðèîäå S(0) = 80, íà÷àëüíîéäëèíå y0 = 40, è ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ, óêàçàííûõ âòåêñòå. Êàäðû a, á, â, ã ñîîòâåòñòâóþò ïðèâåäåííî-ìó âðåìåíè t0 = t=�d, ðàâíîìó 0, 1, 3, 10
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�èñ. 12. Ýâîëþöèÿ êîëîíèé â îáúåìå ìîäåëèðîâà-íèÿ Vs = (140 � 140 � 1)a3 äëÿ ìîäåëè 1 ñ ðàçíîéñêîðîñòüþ äè��óçèè â ðàçíûõ �àçàõ ïðè T 0 = 0:35,íà÷àëüíîì ïåðèîäå S(0) = 50 è íà÷àëüíîé äëèíåy0 = 32. Êàäðû a, á, â, ã ñîîòâåòñòâóþò ïðèâåäåííî-ìó âðåìåíè t0 = t=�d, ðàâíîìó 0, 500, 1000, 3000125



Â. �. Âàêñ, À. Þ. Ñòðîåâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008D = D(�; �) = DD(DA=DD)��� : (32)Çäåñü DA èëè DD åñòü çíà÷åíèå D(�; �) â �àçå Aèëè â �àçå D, è äëÿ èõ îòíîøåíèÿ ìû èñïîëüçî�âàëè çíà÷åíèå (DA=DD) = 10. Ïðè ýòîì çíà÷åíèåD(�; �) â �àçå B ÿâëÿåòñÿ â 10 ðàç ìåíüøèì, ÷åì â�àçå D, ÷òî êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ îòíîñèòåëü�íîé ìàëîñòüþ êîý��èöèåíòà äè��óçèè óãëåðîäà âöåìåíòèòå [14℄.Íåêîòîðûå ðåçóëüòàòû ýòîãî ìîäåëèðîâàíèÿïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 12. Ýòè ðåçóëüòàòû ïîêàçûâà�þò, ÷òî ó÷åò ðàçëè÷èé â äè��óçèîííîé ïîäâèæíî�ñòè â ðàçíûõ �àçàõ ìîæåò î÷åíü ðåçêî âëèÿòü íàêèíåòèêó ïðåâðàùåíèÿ. Òàê, â ìîäåëèðîâàíèè, ïî�êàçàííîì íà ðèñ. 12, âìåñòî ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà êî�ëîíèé ïðè ýòîì âîçíèêàåò íåñòàöèîíàðíûé ïðîöåññ,â õîäå êîòîðîãî ðîñò îáëàñòåé �àçû A ñ óñêîðåííîéäè��óçèåé íà÷èíàåò îáãîíÿòü ðîñò îáëàñòåé �àçûB ñ çàìåäëåííîé äè��óçèåé. Òàêèì îáðàçîì, òèïýâîëþöèè çäåñü ìåíÿåòñÿ êà÷åñòâåííî.Ýòè ðåçóëüòàòû èëëþñòðèðóþò âàæíîñòü ó÷åòàðàçëè÷èé â äè��óçèîííîé ïîäâèæíîñòè àòîìîâ âíå�äðåíèÿ â ðàçíûõ �àçàõ äëÿ ðåàëèñòè÷åñêîãî îïè�ñàíèÿ êèíåòèêè ïðåâðàùåíèé. Ïðàâäà, ó÷åò äðóãèõ�àêòîðîâ, íå ðàññìîòðåííûõ â íàøåé ïðîñòîé ñèì�ìåòðè÷íîé ìîäåëè, â ÷àñòíîñòè, îòíîñèòåëüíîé óçî�ñòè ïîëîñ öåìåíòèòà îòíîñèòåëüíî �åððèòà ïðè ïåð�ëèòíîì ïðåâðàùåíèè, ìîæåò íåñêîëüêî îñëàáëÿòüâëèÿíèå ý��åêòîâ íåîäíîðîäíîñòè äè��óçèè íàýâîëþöèþ êîëîíèé. Ýòè âîïðîñû òðåáóþò îòäåëüíî�ãî ðàññìîòðåíèÿ.7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏåðå÷èñëèì îñíîâíûå ðåçóëüòàòû íàñòîÿùåé ðà�áîòû. Äëÿ èçó÷åíèÿ êèíåòèêè ýâòåêòîèäíûõ ïðåâðà�ùåíèé ïåðëèòíîãî òèïà ïðåäëîæåíà ïðîñòàÿ ìèêðî�ñêîïè÷åñêàÿ ìîäåëü ñïëàâîâ âíåäðåíèÿ. Íåñìîòðÿíà ñâîþ ïðîñòîòó, ýòà ìîäåëü îòðàæàåò îñíîâíûå÷åðòû �àçîâûõ ðàâíîâåñèé ìåæäó àóñòåíèòîì, �åð�ðèòîì è öåìåíòèòîì, è îíà ìîæåò ëåãêî îáîáùàòü�ñÿ íà ñëó÷àé áîëåå ðåàëèñòè÷åñêèõ ðàññìîòðåíèé.Êèíåòèêà ðîñòà ýâòåêòîèäíûõ êîëîíèé îïèñûâàåò�ñÿ ìåòîäàìè ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè äè��óçèîí�íûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé ñ èñïîëüçîâàíèåì ¾êâà�çèðàâíîâåñíûõ¿ êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé, ïðåäëî�æåííûõ ðàíåå. Íà îñíîâå ýòèõ óðàâíåíèé âûïîë�íåíî øèðîêîå êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ïðî�öåññîâ ñòàöèîíàðíîãî ðîñòà ýâòåêòîèäíûõ êîëîíèéäëÿ íåñêîëüêèõ âàðèàíòîâ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè.Ïîäðîáíî èññëåäîâàíû ðàçëè÷íûå êèíåòè÷åñêèå èñòðóêòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè: çàâèñèìîñòü ñêîðî�

ñòè ðîñòà V îò ïåðèîäà ñòðóêòóðû S è îò âåëè÷èíûïåðåîõëàæäåíèÿ îòíîñèòåëüíî òåìïåðàòóðû ýâòåê�òèêè �T = (Te � T ); çàâèñèìîñòü ìèíèìàëüíîãîïåðèîäà ñòðóêòóðû S0 îò �T ; èçìåíåíèå �îðìû�ðîíòà êîëîíèè ñ ïåðèîäîì S è äðóãèå õàðàêòåðè�ñòèêè. �åçóëüòàòû ñðàâíèâàþòñÿ ñ âûâîäàìè èìåþ�ùèõñÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ïîäõîäîâ [1�4℄. Íàéäå�íî, ÷òî îáùèé õàðàêòåð ïîëó÷åííûõ çàâèñèìîñòåéêà÷åñòâåííî âåðíî îïèñûâàåòñÿ â �åíîìåíîëîãè÷å�ñêèõ ïîäõîäàõ, íî äëÿ êîëè÷åñòâåííûõ âûâîäîâ ýòèïîäõîäû íåäîñòàòî÷íû. �àññìîòðåí ðÿä ïðîáëåì,êîòîðûå íå ìîãëè èçó÷àòüñÿ â �åíîìåíîëîãè÷åñêèõïîäõîäàõ, â ÷àñòíîñòè, èçìåíåíèå �îðìû �ðîíòàêîëîíèè ñ ïåðåîõëàæäåíèåì �T è ìèêðîñêîïè÷å�ñêàÿ ñòðóêòóðà ìåæ�àçíûõ ãðàíèö. Óêàçàí ý��åêò¾ñìà÷èâàíèÿ¿ ãðàíèö ìåæäó âíîâü îáðàçóþùèìè�ñÿ �àçàìè (�åððèòîì è öåìåíòèòîì) è èñõîäíîé�àçîé (àóñòåíèòîì) ïðè ìàëûõ �T , êîòîðûé ïðè�âîäèò ê ðåçêîìó ðîñòó òîëùèíû ýòèõ ìåæ�àçíûõãðàíèö ñ óìåíüøåíèåì �T è ìîæåò äàæå ìåíÿòüòèï ýâîëþöèè êîëîíèé. Ïîêàçàíî, ÷òî ðàçëè÷èÿ âäè��óçèîííîé ïîäâèæíîñòè àòîìîâ âíåäðåíèÿ âðàçíûõ �àçàõ òîæå ìîãóò î÷åíü ñèëüíî âëèÿòü íàêèíåòèêó ýâòåêòîèäíûõ ïðåâðàùåíèé.Àâòîðû ãëóáîêî áëàãîäàðíû Þ. Í. �îíîñòûðå�âó çà ïëîäîòâîðíûå îáñóæäåíèÿ, à òàêæå Èññëå-äîâàòåëüñêî-òåõíîëîãè÷åñêîìó öåíòðó ¾Àóñ�åðð¿,ã. Ìàãíèòîãîðñê çà èíèöèèðîâàíèå è ïîääåðæ�êó ýòîé ðàáîòû. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàí�ñîâîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíòû ��06-02-16557,06-02-16476). ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. �. Ô. Ìåéëü, Ó. Ê. Õàãåëü, Óñïåõè �èçèêè ìåòàë�ëîâ, Âûï. 3, Ìåòàëëóðãèçäàò, Ìîñêâà (1960), ñ. 88.2. M. Hillert, Met. Trans. 3, 2729 (1972).3. M. J. Whiting, Sripta Mater. 43, 969 (2000).4. Â. Ì. Ñ÷àñòëèâöåâ, Ä. À. Ìèðçàåâ, È. Ë. ßêîâëåâàè äð., Ïåðëèò â óãëåðîäèñòûõ ñòàëÿõ, ÈÔÌ ÓðÎ�ÀÍ, Åêàòåðèíáóðã (2006), �ë. 2.5. M. Apel, B. Boettger, H.-J. Diepers, and I. Steinbah,J. Cryst. Growth 237�239, 154 (2002).6. M. Plapp and A. Karma, Phys. Rev. E 66, 061608(2002).7. V. G. Vaks, Phys. Rep. 391, 157 (2004).8. Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ, ÆÝÒÔ 133, 313 (2008).126
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