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У монографії викладені нові погляди на явище пластичності з використанням уявлень про нестійкість кристалічної гратки.  Розглядається  протилежна  загальноприйнятим поглядам точку зору, відповідно якої ідеальна кристалічна гратка пластичних твердих тіл є нестійкою відносно малих зсувних деформацій по деяким кристалографічним напрямам. Тому зсув атомних площин у такій ідеальній гратці може здійснюватися при дуже низьких значеннях зсувних напружень або у відсутність їх. Але у  реальних кристалах опір деформації зсуву, що спостерігається, зумовлений присутністю дефектів і, передусім,  тонкого поверхневого шару, а у  полікристалах – границями зерен та блоків. 

Вважається, що стійкість і нестійкість кристалічної гратки, тобто схильність її до пластичної деформації, пов’язана з симетрією потенціалу міжатомної взаємодії, яка у свою чергу залежить від розподілу валентних електронів у просторі, тобто залежить від електронної структури твердих тіл. Умови стійкості і нестійкості обговорюються на двовимірній моделі кристалічної гратки, в якій міжатомна взаємодія описується сферично симетричним потенціалом і враховується взаємодія не тільки перших сусідів, але й наступних, а також вплив внутрішньої енергії гратки. У такій гратці перші атоми сусіда дещо зближені і між ними виникає сила відштовхування, яка урівноважується силою притягання між атомоми і їх другими сусідами. Таке розміщення атомів відповідає мінімуму енергії кристалічної гратки. Залежно від зовнішніх чинників – тиску і температури одна і таж кристалічна гратка може бути, як стійкою так і нестійкою.  
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ПЕРЕДМОВА

У сучасній фізиці міцності і пластичності при поясненні явища пластичної деформації використовують теорію дислокацій. При цьому вважається, що для ідеальної кристалічної гратки властивий високий опір зсувним деформаціям. Підставою для такого припущення є те, що більшість матеріалів має високі значення модулів зсуву і для досягнення максимально можливої пружної деформації необхідні високі напруження. Тому теоретично розрахована міцність ідеальної кристалічної гратки значно перевищує реальне значення міцності металів і їх сплавів. Але при цьому не враховано, що кристалічна гратка може втратити свою стійкість при деформаціях набагато менших від допустимої. У реальності при дії зовнішніх сил кристалічна гратка досягає надзвичайно малих значень пружної деформації зсуву, особливо у масивних монокристалах чистих металів, після чого наступає пластична деформація.

Для пояснення невідповідності теоретичних розрахунків міцності (межі текучості) ідеальної кристалічної гратки з експериментальними даними для реальних матеріалів була створена дислокаційна модель, згідно з якою для легкого зсуву атомних площин в ідеальній кристалічній гратці необхідна присутність лінійного дефекту – дислокації. Ці погляди на природу пластичної деформації, основані на дислокаційній моделі, запропоновані Тейлором, Орованом і Поляні, виникли ще у тридцятих роках. Приблизно у той же час М.Борн у своїх теоретичних дослідженнях показав, що деякі кристалічні гратки, типові для металів, нестійкі стосовно кристалографічних напрямів відносно малих зсувних деформацій. Він же запропонував використати ці результати для удосконалення існуючої тоді теорії міцності. Але не зрозуміло чому, нестійкість кристалічних граток не була використана для пояснення низького опору зсуву атомних площин. Адже експериментальні дані свідчать, що масивні металеві монокристали високої чистоти і досконалої будови їх кристалічної гратки мають дуже низькі значення межі текучості, яка є нижчою на 2-3 порядки порівнянно з межею текучості полікристалічних металів і їх сплавів. У масивних монокристалах, на відміну від тонких ниткоподібних монокристалів – «вусів», відсутній значний вплив поверхні на їх міцність через їх великі розміри. Тому вони є значно кращим модельним матеріалом для досліджень порівняно з «вусами», які, незважаючи на свою досконалу будову, через свої надзвичайно малі розміри (діаметром кілька мікрометрів) відчувають значний вплив поверхні. Низькі значення опору зсуву атомних площин у масивних металевих монокристалах високої чистоти і досконалої будови є однією з важливих підстав вважати наслідком нестійкості кристалічної гратки.

Нестійкість кристалічної гратки спостерігається при поліморфних переходах, коли один тип кристалічної гратки перетворюється в інший при певній температурі. Перехід речовин з твердого стану у рідкий є не чим іншим, як втратою кристалічною граткою опору зсувним деформаціям, тобто втратою стійкості.

У запропонованій праці викладені нові погляди на явище пластичності з використанням уявлень про нестійкість кристалічної гратки. Пропонується розглянути протилежну загальноприйнятим поглядам точку зору, відповідно до якої ідеальна кристалічна гратка пластичних твердих тіл є нестійкою відносно малих зсувних деформацій в деяких кристалографічних напрямах Тому зсув атомних площин у такій ідеальній гратці може здійснюватися при дуже низьких значеннях зсувних напружень або за відсутності їх. Опір деформації зсуву, що спостерігається у реальних кристалах, зумовлений присутністю дефектів і, передусім, тонкого поверхневого шару, а у полікристалах – границями зерен та блоків.

Умови стійкості і нестійкості обговорюються на двовимірній моделі кристалічної гратки, в якій міжатомна взаємодія описується сферично симетричним потенціалом Борна і враховується взаємодія не тільки перших сусідів, але й наступних, а також вплив внутрішньої енергії гратки. В наслідок сферичної симетрії потенціалу перші атоми сусіда дещо зближені і між ними виникає сила відштовхування, яка урівноважується силою притягання між атомами і їх другими сусідами. Таке розміщення атомів відповідає мінімуму енергії кристалічної гратки.

Показано, що залежно від температури кристалічна гратка може бути як стійкою, так і нестійкою. Нестійкість гратки виникає при низькій температурі, а її виникнення пов’язане зі сферичною симетрією потенціалу міжатомної взаємодії.

Розрахунки, що стосуються двовимірної моделі кристалічної гратки, проведені з застосуванням ПК та використанням стандартної програми MathCAD і наведені у додатках.

Додатки одночасно є програмою і відтворення їх на екрані дисплею ПК у програмі MathCAD дає змогу перевірити розрахунки і графіки та отримувати нові шляхом зміни вихідних даних.

Для підтвердження запропонованих поглядів наведено велику кількість відомих і маловідомих експериментальних даних та одержаних на їх основі висновків багатьох дослідників в області фізики міцності і пластичності. Тому при поданні матеріалу використовується велика кількість цитат з наукових праць відомих і маловідомих дослідників. При цьому викладення цього ранішвідомого матеріалу подається у відповідній послідовності, що дає змогу по-іншому глянути на міцність та пластичність матеріалів. Слід також зазначити, що у роботі немає заперечень відомих фактів та експериментальних даних, а весь аналіз і доведення основані на новій їх інтерпретації і в значно більшій кількості. Крім того, у запропонованій моделi в основу закладені такі ж уявлення, як і у дислокаційній – нестійкість кристалічної гратки, лиш з тією різницею, що перша описує глобальну нестійкість кристала, а друга – локальну. Тому частина висновків співпадає з положеннями теорії дислокацій. Так, те, що опір зсуву атомних площин підвищується при збільшенні кількості дефектів у кристалічній гратці, є справедливим для обидвох моделей.

Кардинальною відмінністю цих моделей є те, що, згідно з запропонованою моделлю, опір зсуву атомних площин в ідеальній кристалічній гратці твердих тіл, для яких характерна металева пластичність, дуже низький або рівний нулю, тоді як з точки зору загальноприйнятих поглядів опір зсуву дуже високий, а експериментально спостережувані дуже низькі його значення для масивних металевих монокристалів пояснюють присутністю в них дислокацій. Разом з тим, у роботі не заперечується як факт існування дислокацій у кристалічній гратці, так і їх зародження і переміщення у процесі пластичної деформації, так як і інших дефектів кристалічної гратки.

У пропонованій роботі стійкість і нестійкість кристалічної гратки, тобто схильність її до пластичної деформації, пов’язана з симетрією потенціалу міжатомної взаємодії, яка у свою чергу залежить від розподілу валентних електронів у просторі, тобто від електронної структури твердих тіл. Подібний підхід використовується у конфігураційній моделі речовин, яка створена академіком Самсоновим зі співробітниками. Згідно з цією моделлю вважається, що у конденсованому стані речовин можливе співіснування двох підсистем валентних електронів – частково локалізованих і колективізованих, що визначає  міцність і пластичність речовин. Академік Архаров зі співробітниками на основі цієї моделі прийшли до висновку, що у металах можливе співіснування областей з високим ступенем делокалізації валентних електронів (області правильної будови кристалічної гратки), для яких характерним є металевий зв’язок, і областей, де валентні електрони більш локалізовані (дефектні області матеріалу), для яких характерний ковалентний зв’язок. Відповідно у металі є області більш пластичні і менш пластичні.

У запропонованій моделі нестійкість кристалічної гратки викликана додатковим зближенням атомів, що сприяє делокалізації електронного газу, і такі речовини є пластичними. Викривлення кристалічної гратки і збільшення міжатомної відстані сприяє локалізації електронів (утворюються ковалентні зв’язки), що з точки зору конфігураційної моделі зумовлює зниження пластичності, тобто підвищується стійкість кристалічної гратки.

Таким чином, запропонована гіпотеза наводить «місток» між поясненням природи пластичності, що базується на впливі дефектів кристалічної гратки, і поясненням пластичності з точки зору електронної структури твердих тіл та типу хімічного зв’язку.

Безперечно, запропоновані погляди на пластичність речовин є дискусійними і викличуть чимало суперечок, не всі положення можуть виявитись правильними. Але слід пам’ятати, що це є тільки перші кроки у цьому напрямі, і вони потребують подальшого розвитку. Так чи інакше, даний матеріал повинен зацікавити науковців і стати поштовхом для переосмислення накопичених знань та подальшого розвитку уявлень про природу міцності і пластичності твердих тіл.

PREFACE

In modern physics of strength  and plasticity the theory of dislocations is used when explaining the plastic  deformation phenomenon. In this case the perfect crystal lattice is supposed to have a high shear deformation resistance. The basis of such a supposition is the fact that most materials possess the higher values of shear module and to attain the maximum possible plastic deformation high stresses are necessary. Therefore the strength of the perfect crystal lattice, calculated theoretically, exceeds significantly the real strength value of metals and alloys. Still in this case the fact that crystal lattice can lose its resistance under deformations  much lower than the admissible one, is not taken into account. In real conditions under external forces effect the crystal lattice attains very small values of elastic shear deformation, especially in huge single crystals of pure metals, after wich the plastic deformation takes place. 

To explain the discrepancy between theoretical calculations of strength (yield strength) of a perfect crystal lattice and experimental data for real materials a dislocation model has been worked out. According to this model for a slight  shear of atomic planes in the perfact crystal lattice the presence of a linear defect – a dislocation is a necessary condition. These ideas concerning the nature of plastic deformation, based on the dislocation model, were formulated already in the 30ies by Tailor, Orowen and Polan. Approximately at the same time M. Born in his theoretical investigations showed that some crystal lattices, typical of metals, are unstable along some crystallographic directions with respect to relatively small shear deformations. It was he who proposed to use those results for improvement of the existing strength theory. It is still unclear why the nonstability of crystal lattices have not been used for explanation of the low resistance to atomic planes shear (dislocation).

The experimental results proved that the huge single crystals of metal with high purity and perfect structure of crystal lattice possessed a very low yield of strength, that was 2-3 orders of magnitude lower to compare with the yield strength of polycrystal metals and their alloys. In big single crystals unlike the thin thread-like single crystals – “wiskers”, there is no significant surface influence  on their strength because of their great dimensions. Therefore they are the better model material for testing to compare with “wiskers” that despite their perfect construction, though very small dimensions (with a diameter of several micrometers), are much susceplible to the surface influence. Low resistance of the atomic planes shear in the big metalic single crystals of high purity and perfect structure is one of the most important reasons of the crystal lattice nonstability.

Nonstability of crystal lattice is observed during polyformic transformations, when one type of crystal lattice is transformed into another one at certain temperature. Transition of the agents from the solid state into the liquid one is the loss of crystal lattice resistance to shear deformations i.e. the loss of stability.

New considerations on the phenomenon of plasticity, using the ideas about unstable crystal lattice are presented in this book. A viewpoint contrary to the generally accepted one is proposed for consideration. According to it a perfect crystal lattice of plastic solids is unstable relatively to small shear deformations along some crystallographic directions. Therefore the atomic planes shear in such a perfect lattice can occur at very low values of shear stresses or without them. The resistance to shear deformation, observed in real crystals, is caused by the existing defect and, first of all, of a thin surface layer, while in polycrystals – by the boundaries of grains and blocks. The conditions of stability and nonstability are discussed on the two-dimensional model of the crystal lattice in wich the interatomic interaction is described spherically by the symmetric Born potential and the interaction of not only the immediate neighbours but of the following ones as well is taken into account. The influence of the internal energy of the lattice  is accounted too. As a result of the spherical potential symmetry the immediate neighbours are somewhat closer to one another and the repulsive force arises between them that is balanced by the attraction force between the atoms and their following neighbours. Such location of the atoms corresponds to the  energy minimum of the crystal lattice.

It is shown that the crystal lattice, depending on temperature, can be either stable or unstable. Unstable lattice appears at low temperature and its appearance is caused by the spheric symmetry of the potential of interatomic interaction. Calculations concerning the two-dimensional model of the crystal lattice have been done on computer, using MathCAD6 software and are given in attachments.

The attachments are also the program and their reproduction using MathCAD software allows us to check the calculations and plots and to find the new ways of change of the input data. 

To prove the proposed approach a great number of the known and less known experimental data are given as well as the conclusions, obtained on the basis of research results in the field of physics of strength and plasticity. Therefore when presenting the material, a great number of quotations from scientific papers of the known and less known researches are used. The material is presented in appropriate sequence, that allows us to treat in a different way the problem of material strength and plasticity. It should be noted that the book does not deny the known facts and experimental results and the analysis and proofs are based on their new interpretation and their greater number. Besides, the proposed model incorporates the same ideas as the dislocation one – nonstability of a crystal lattice – with only the difference: the first one describes the global nonstability of a crystal, while the second one – the local nonstability. Therefore some conclusions coincide with the ideas of the dislocation theory. The fact that the resistance to atomic planes shear increases with growth of a number in defects in the crystal lattice is true to both models.

An important difference between these models is that in the proposed model the resistance to the atomic planes shear in the perfect crystal lattice of solids, characterized by metallic plasticity, is very low or equal to zero, and according to the generally accepted ideas the shear resistance is very high, while the experimental values of the resistance of big single crystals, are explained by the dislocations in single crystal.

Besides, the fact of the dislocation existence in the crystal lattice or their initiation and motion during plastic deformations, like other defects of the crystal lattice is not denied in this book.

 In the proposed book the stability and nonstability of the crystal lattice, that is  its tendency to plastic deformation, is related with symmetry of the potential of interatomic interaction that in its turn depends on the space valency electrons distribution, i.e. on the electron structure of solids. A similar approach has been used in a configuration model of substances proposed by Samsonov and his co-workers. According to this model it is considered that in the condensed state of the substances the two subsystems of valency electrons can exist – partly localized and collectivized, and this determines the strength and plasticity of substances. 

Academician Arkharov with his co-workers made a conclusin based on the above model  that in the metals the regions with high delocalization of valency electrons (region of correct structure of crystal lattice) for which the metal bond is typical, as well as the regions where valency electrons are more localized (defected areas of the material) which is characterized by a covalency bond may co-exist. Correspondingly the more and the less plastic regions are present  in the metal. 

In the proposed model the nonstable crystal lattice is caused by the additional approach of atoms that facilitales the electrone gas localization. Such substances  are plastic. Distortion of crystal lattice and increase in the interatomic distances leads to electrons localization (covalency bonds are formed). From the viewpoint of the configuration model this causes the plasticity decrease, i.e. the stability of the crystal lattice increases.

So, the proposed hypothesis makes a bridge between the exploration of the nature of plasticity , based on the effect of crystal lattice defects and explanation of the plasticity from the viewpoint of electronic structure of solids and chemical bond type. The proposed approaches to the substances plasticity are, of course, debatable and will cause many arguments, not all suppositions may be correct. Still one must bear in mind that these are only the first steps in this direction and they need further development. In any case this material must be interesting to scientists and for reconsideration of the existing knowledge and further development of the ideas of the nature of strength and plasticity of solids.

1 МОДЕЛІ ТВЕРДИХ ТІЛ ДЛЯ ВИЗНАЧЕННЯ ЇХ МЕХАНІЧНИХ ХАРАКТЕРИСТИК

При вивченні властивостей твердих тіл використовують різноманітні моделі. Найбільш повний їх перелік і класифікація наведені у роботі [1].

Розрізняють макроскопічні, континуальні, полікристалічні, доменні, атомні і квантові моделі. Передусім нас же будуть цікавити моделі, які використовуються для розрахунку міцності. Нижче наведено ряд таких моделей, переважно атомних (дискретних), які на відміну від макроскопічних, континентуальних, більш наближені до реальних твердих тіл.

1.1 Модель електричних зарядів
[image: image191.wmf]
Рисунок 1.1 – Модель металевого кристала

Найпростіша модель, що відтворює металевий кристал наведена на рисунку 1.1 [2]. У цій моделі електронний газ замінено локалізованими від’ємними зарядами, а сили зчеплення розглядаються як кулоновські сили. Для розрахунку теоретичної міцності (теор  знайдемо спочатку силу взаємодії між двома сусідніми протилежними зарядами
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де a – відстань між атомами у гратці.

На одиницю площі припадає 
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 атомів. Тому, щоб розірвати кристал, наприклад, по поверхні AB, потрібно на одиниці площі розірвати 
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зв’язків між атомами, що означає прикладення сили,
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Якщо прийняти для а значення
3(10-10м (наприклад, для заліза при кімнатній температурі, а=2,861(10-10м), то отримаємо 
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Па, що приблизно на три порядки перевищує міцність металів.

Відмінність між реальними, експериментально одержаними значеннями міцності матеріалів та можна пояснити тим, що вищезгадана модель дуже приблизно відтворює будову реальних металів.

1.2 Модель крихкого руйнування
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Рисунок 1.2 – Зразок з тріщиною

Оскільки розрахунки міцності твердих тіл з використанням вищезгаданої моделі не відповідали міцності реальних твердих тіл, то було зроблено припущення про існування у твердих тілах дефектів – мікротріщин. Ці припущення лягли в основу теорії крихкого руйнування. Вважається, що для ідеальної решітки властива висока міцність. Міцність реальних тіл знижується через наявність в них мікротріщин. Основи цієї теорії закладені Гріффітсом у 1920 р. Відповідно до цієї теорії тверді тіла містять тріщини, і руйнування відбувається за рахунок поширення однієї з цих тріщин під дією зовнішніх сил, що прикладені до тіла. Всякий надріз, тріщина або пора у матеріалі діє як концентратор напруження, а ступінь концентрації залежить в основному від форми і гостроти дефекту (рис.1.2). Інгліс довів, що максимальне напруження (max, яке виникає у вершині еліптичної тріщини довжиною 2l і радіусом заокруглення вершини r,, може бути виражено
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В ідеальнокрихкому тілі навіть при незрівнянно малому прикладенні напружень вони можуть настільки підвищитись у вершині атомногострої тріщини, що перевищать теоретичну коогезійну міцність матеріалу, міжатомні зв’язки розірвуться, і тріщина почне збільшуватись.

Розвиток тріщини супроводжується поглинанням енергії, пропорціональним приросту площі вільної поверхні тріщини. Тріщина не збільшується, поки робота зовнішніх сил при її просуванні не буде рівною або більшою відповідному приросту поверхневої енергії тіла.

При одноосному розтягу пластини одиничної товщини без тріщини пружна енергія на одиницю об’єму 
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, де Е – модуль пружності. При розтягу такої ж пластини одиничної товщини з тріщиною 2l, яка направлена перпендикулярно до розтягуючого зусилля у зоні тріщини у формі еліпса з півосями l і 2l площею 2(l2, пружна енергія деформації пластини з тріщиною зменшується на величину 
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. На виникнення двох нових поверхонь протяжністю 2l затрачається робота 
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 – поверхнева питома енергія, яка дорівнює роботі, що витрачається на створення одиниці поверхні при руйнуванні). Тому частина внутрішньої енергії U системи, пов’язана з наявністю тріщини, яка визначається за формулою
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(1.4)
Умові dU/dl < 0 відповідає миттєве поширення тріщини без додаткового приросту енергії. Такий процес можна розглядати як втрату стійкості. Якщо dU/dl > 0, збільшення тріщини неможливий. Критичне напруження збільшення тріщини (K довжиною 2l визначається з умови
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а, оскільки напруження пропорційне 
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, то при поширенні тріщини і збільшення її довжини необхідне напруження зменшується, тобто поширення тріщини у таких умовах – процес, який прискорюється.

Після підставлення типових для крихких тіл значень (, (n одержують, наприклад, для скла значення 
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мм, яке є близьким до реальних розмірів тріщин, що спостерігаються.

Альтернативний підхід до проблеми міцності твердих матеріалів з тріщинами запропонований Ірвіном, який ввів критерій інтенсивності напружень. Він доказав, що локальні пружні напруження, які виникають в області вершини тріщини, можуть бути охарактеризовані коефіцієнтом інтенсивності напружень (КІН) – К. Ця величина для тонкої безмежно широкої пластини, яка має гранично гостру тріщину довжиною 2l і знаходиться під дією номінального розтягуючого напруження, описується виразом
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Умовою нестабільного руйнування при напруженні є досягнення КІН величини його критичних значень Кс, який називається в’язкістю руйнування (fracture toughness) і є важливою характеристикою матеріалу
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Ірвін також ввів параметр, що характеризує опір просуванню тріщини (crack extension force), який для плосконапруженого стану дорівнює
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(1.8)

а при руйнуванні досягає значення, яке характеризує критичний опір просуванню тріщини (crack resistance force) або в’язкість матеріалу. Отже,
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(1.9)

Оскільки при руйнуванні 
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, де (F – номінальне напруження руйнування, то
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тобто:
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Порівнюючи рівняння (1.5) та (1.11), можна побачити, що вони мають однакову форму, і що Gc =2(п. Таким чином, обидва підходи – Гіффітса та Ірвіна – ведуть до аналогічного результату, хоча їх основні вихідні концепції різні. Однак застосування цих підходів до визначення міцності матеріалів обмежується крихкими матеріалами або матеріалами, об’єм охопленого матеріалу пластичною деформацією яких є малим порівняно з довжиною тріщини і залишковим перерізом зразка.

1.3 Двохатомна модель твердих тіл

Для того, щоб пояснити міцність твердих тіл на атомному рівні, використовують двохатомну модель (рис.1.3), яка відображає енергію взаємодії U двох атомів залежно від відстані r між ними. У загальному випадку ця залежність визначається з рівняння
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де: A і B – константи; m і n – показники степені енергії сил притягання і сил відштовхування відповідно. При цьому завжди n>m. Розрахунки цих залежностей виконані за допомогою ПК з використанням стандартної програми MATHCAD6.0 і наведені у додатку А.
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Рисунок 1.3-Залежність енергії U і сили F від відстані r при взаємодії атомів

Наведені залежності є надзвичайно важливими для розуміння будови твердих тіл. Щодо її важливості свідчать висловлювання відомого фізика Р. Фейнмана[3]: «Якщо б мала бути катастрофа, що загрожувала б людству і для майбутніх поколінь можливо було б передати лишень дуже коротку інформацію, то це була б атомна гіпотеза: всі тіла складаються з атомів – маленьких частинок, які знаходяться у безперервному русі, притягуються на великій відстані, але відштовхуються, коли одне з них притиснути до іншого. У одному цьому виразі закладено неймовірну кількість інформації про Всесвіт, необхідно тільки прикласти до нього трохи уяви і видумки».

Відповідно до залежностей, наведених на рисунку 1.3, при r=r0 крива U проходить через мінімум, глибина якого визначає енергію зв’язку двох атомів, а відстань r0 є рівноважною відстанню, при якій сили відштовхування і сили притягання урівноважуються. Під дією сили притягання атоми намагаються максимально зблизитися. Цьому перешкоджають сили відштовхування, які починають з’являтися на малих відстанях і дуже швидко збільшуються зі зменшенням цієї відстані. При збільшенні відстані між атомами між ними виникають сили притягання. Ці сили спочатку ростуть, але при досягненні максимуму спадають і при відстанях у значно більших r0 зникають. Максимальну міцність твердих тіл слід би було очікувати при досягненні відстані між атомами Fmax при rmax, що відповідало б значним деформаціям (30-40%) і відповідно величезним напруженням. Так, для заліза, модуль пружності якого становить 2(1011 МПа, напруження при таких деформаціях становило б близько 104МПа, що на два-три порядки перевищує реальну його міцність. Таких високих деформацій неможливо досягнути, оскільки тверді тіла плавляться, тобто втрачають властивість опору деформаціям по досягненні ними термічного розширення, що не перевищує 5-10%. Втрата міцності реальними твердими тілами ще за довго до досягнення максимальної сили пов’язана з втратою їх стійкості.

1.4 Трьохатомна модель твердого тіла

Френкель [4] розглянув зв’язок стійкості і міцності на трьохатомній моделі, яка зображена на рисунку 5 (розрахунок наведено у додатку В). У цій моделі енергія взаємодії середнього атома з двома крайніми визначається, як сума парної взаємодії з кожним з них
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де
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m i n – показники степеня.

При зміщенні крайніх атомів на відстань z (рис.1.4) енергія взаємодії атома 2 з атомами 1 і 3 визначається
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Оскільки дані розрахунки проводяться для встановлення якісних характеристик моделі, то вважатимемо константу A і показник степеня m рівними одиниці, а n=9, r0=2,5Ao.
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Графіки наведеної залежності (4) зображені на рис. 1.5. Згідно з графіком (крива 1) мінімальній енергії атома 2 відповідає його розміщення на відстані r0=2,5Ао від його сусідів. Це положення є стійким оскільки зміщення атома у той чи інший бік призводить до зростання його енергії. У випадку збільшення міжатомної відстані положення атома 2 стає нестійким з причини виникнення “горба” на кривій залежності енергії (рис. 1.5, крива 3). У цьому випадку атом 2 зміститься або до атома 1, або до атома 3.

Зміна міжатомної відстані пов’язана зі зміною температури. З ростом температури міжатомна відстань збільшується, в результаті чого положення атомів стає нестійким. Атоми перегруповуються по двоє, і між такими групами взаємодія зменшується або відсутня. Це процес випаровування (крива 3).

[4, с.22]«Таким чином, при збільшенні лінійних розмірів твердого тіла на 10-15%, це тіло розсипалось би на окремі частинки; можна сказати, що воно випарувалось би, тобто атоми відірвались би один від одного, а пізніше з’єднались би один з одним у більш компактні групи і все це при абсолютному нулі температури.

Цей аналіз показує, що теплове розширення, яким супроводжується нагрівання твердого тіла, підготовляє грунт для умов, при яких правильне розміщення атомів тіла у вигляді гратки, стає нестійким».

При зниженні температури спостерігається зворотний процес. При достатньому зменшенні міжатомної відстані атом 2 займає стійке положення (рис. 1.5, крива 1). Зміщення атома 2 з цього положення призводить до зростання його потенціальної енергії. Це стан твердого тіла. Проміжне положення займає рідина. У цьому випадку існує міжатомна взаємодія, але плоске дно потенціальної ями дає деякий ступінь свободи для переміщення атомів (крива 2). Тому рідину можна характеризувати як тверде тіло, в якому відсутній або дуже малий опір зміщенню атомів.

1.5 Кінетична теорія міцності твердих тіл

Наведені висновки у розділі 1.4 є основою другого етапу у розвитку фізичних уявлень про міцність вслід за врахуванням атомної будови. Він враховує вплив теплового руху атомів у твердому тілі на розвиток руйнування. Журков [5,6] зі співробітниками створили кінетичну теорію міцності твердих тіл, відповідно до якої руйнування непластичних матеріалів відбувається за одночасною участю зовнішнього напруження і теплового руху атомів. Вважається, що основну роль у розриві міжатомних зв’язків відіграють флуктуації (скачки) теплової енергії, які внаслідок значного перевищення середнього значення теплової енергії атомів твердого тіла локально розривають зв’язки (розплавляють матеріал). Зовнішнє зусилля лише знижує енергетичний бар’єр і фіксує розриви зв’язків. Руйнування йде шляхом накопичення розірваних зв’язків у матеріалі, що перебуває під навантаженням, утворенням з них мікротріщини та її поширенням: «Кінетичні, термофлуктуаційні процеси управляють виникненням і ростом тріщин на всіх рівнях - від зародження субмікротріщин до макроскопічних, магістральних тріщин».[6]с.364. Розглянемо це більш детально.
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Рисунок 1.6 – Зародження

тріщини
Відповідно до загальноприйнятих поглядів при відсутності тріщин у твердому тілі для його руйнування необхідні високі напруження. З іншого боку, при температурі плавлення тіло втрачає свою міцність. У той же час для тіл з температурою, значно нижчою за температуру плавлення, у локальних об’ємах внаслідок флуктуацій теплової енергії завжди є атоми зі значно вищою кінетичною енергією (kT), ніж середня енергія, що відповідає даній температурі тіла. Тобто виникають умови, які відповідають розплавленому стану у локальному об’ємі. Кількість таких атомів у тілі при даній температурі можна визначити з розподілу молекул за енергією (рис.1.6,б).

Прикладемо до твердого тіла розтягуюче зусилля (рис.1.6,a), яке створить напруження, нижчі ніж ті, які потрібні для розриву міжатомних зв’язків. В умовах кімнатної температури є завжди можливість того, що атом 2 у деякий момент одержить кінетичну енергію настільки високу, що це призведе до розриву зв’язку (створиться умова нестійкості атома, і він переміститься до атома 1 чи 3, рис. 1.5, крива 3). За відсутності напружень розтягу внаслідок теплового руху зв’язок між атомом 2 і його сусідом через деякий час відновиться. Але при дії зовнішнього зусилля розрив зв’язку фіксується, і додатково виникає підвищений розтяг на зв’язки сусідніх атомів. Тепер слід очікувати наступної флуктуації для атома 2І зі значно меншою кінетичною енергією, оскільки зросло навантаження на його зв’язок з атомом 3І. Руйнування другого зв’язку можна вважати зародженням субмікротріщини, яка є концетратором напружень (рис.1.6,а). Її виникнення сприятиме зростанню навантаження на зв’язок, що полегшить їй просування за рахунок значно нижчих флуктуацій кінетичної енергії атомів, які знаходяться у вершині цієї тріщини. По досягненні тріщиною критичної довжини вона дуже швидко пошириться через усе тверде тіло і розділить його на дві частини.

Слід зауважити, що внаслідок значно нижчої потенціальної енергії поверхневих атомів та існування поверхневого натягу, зародження тріщин відбувається переважно у поверхневих шарах твердих тіл.

 [6] С. 534 «Головним діючим фактором руйнування у багатьох випадках є не механічна сила, а тепловий рух атомів, який породжує теплові флуктуації. Зовнішня сила забезпечує направленість руйнуючої дії флуктуацій. При термофлуктуаційному руйнуванні значна робота з руйнування виконується не зовнішньою силою, а за рахунок запасу теплової енергії тіла. Робота зовнішніх сил у цьому випадку може становити незначну частку», с.149. «Відповідно кінетичним уявленням, процес руйнування тіл на рівні елементарних актів слід поділяти на дві послідовні стадії:

1 Силове збудження міжатомних зв’язків у навантаженому тілі, які викликають зменшення енергетичного бар’єру розпаду зв’язку.

2 Розриви напружених зв’язків тепловими флуктуаціями і поступове накопичення розірваних зв’язків у навантаженому тілі».

Відповідно до цих поглядів довготривала міцність матеріалів при постійній температурі визначається з рівняння
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а залежність довговічності – від напружень (  і температури випробувань Т
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де: А,(,( – постійні коефіцієнти; U – енергія зв’язку; k – постійна Больцмана.

Розрахунки за наведеними залежностями (1.15 і 1.16) достатньо збігаються з експериментальними даними, отриманими для крихких і низькопластичних матеріалів.

1.6 Модель пластичних твердих тіл

На відміну від крихких твердих тіл, які при дії критичних напружень руйнуються і втрачають цілісність, метали перед руйнуванням пластично деформуються. Особливо пластичними є монокристали чистих металів. При дії незначних навантажень одна частина кристала ковзає відносно другої як єдине ціле. Це призводить до появи на полірованій поверхні зразка ліній, які є слідами перетину площин ковзання з поверхнею зразка. Матеріал між площинами ковзання називають пакетом або пачкою ковзання. Самі смуги ковзання нерідко складаються з декількох тонких шарів недеформованого матеріалу. Відстань між тонкими шарами становить 10-7 м.
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Рисунок 1.7 – Класична
модель для розрахунку зсуву атомної площини у кристалі металу

Процес пластичної деформації протікає за механізмами ковзання і двійникування. У випадку ковзання атоми переміщаються послідовно площина за площиною на відстані, більшій, ніж міжатомна. При двійникуванні атоми переміщаються одночасно багатьма площинами на відстань, меншій ніж міжатомна. Особливістю пластичної деформації металів є те, що зсув площин відбувається тільки у строго визначених кристалографічних напрямах. Процес пластичної деформації супроводжується зміцненням. Крім того, на відміну від інших твердих тіл, металам властива пластичність при низьких температурах.

Перші дослідники, які спостерігали пластичну деформацію металів, зробили висновок, що це є зсув однієї атомної площини відносно другої, подібно до стовпчика монет (модель Боаса-Шмідта). Вважали, що зсув атомів відбувається одночасно. На рисунку 1.7 АВ – слід площини ковзання, перпендикулярний до площини рисунка (площина ковзання – це завжди геометрична, а не атомна площина, у ній не може бути атомів, але їй можна приписувати кристалографічні індекси тої атомної площини, до якої вона паралельна. Внаслідок дії напруження зсуву ( атоми над площиною АВ змістились на однакову відстань хі і займають положення 1І, 2І, ... . У подальшому під дією дотичного напруження ( ці атоми змістяться ще на більшу відстань, чим забезпечать процес ковзання матеріалу, що зображений на рисунку.

При розрахунку необхідного для зсуву напруження (  вважають, що це напруження повинно бути періодичною функцією відстані х з періодом гратки а [7]. Найпростіший вигляд такої залежності є
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Для знаходження константи С врахуємо, що при малих напруженнях деформація має пружний характер і підлягає закону Гука для зсуву
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де ( = x/а – деформація зсуву, G – модуль зсуву.

Підставляючи (1.17) у (1.18) і враховуючи, що для малих кутів sin 2(x/a ( 2(x/a, одержують

Gx/а = C2(x/a,

C = G /(2(),

((x) = G /(2()sin2(x/a,

( max = (теор =(G /2().


(1.19)

Таким чином,

(теор ( 0.1 G.



(1.20)

Модуль зсуву для металів є величиною порядку 1011Па, тому (теор ( 1010 Па. Ця величина більш ніж на два порядки перевищує опір зсувним деформаціям реальних металів.

Наведена вище модель  оцінки теоретичної величини опору зсуву була створена Я.І.Френкелем і сьогодні вважається класичною. Вона подається чи не в кожному підручнику про метали і постулює високу міцність (опір зсуву) ідеальної кристалічної гратки. А невідповідність теоретичних розрахунків реальній міцності металів усунена шляхом створення дислокаційної моделі. Суть її ось у чому.
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Рисунок 1.8 – Потенціальний

рельєф у класичній гратці

Відповідно до схеми (рис.1.8) атоми кристалічної гратки знаходяться на “дні” потенціального рельєфу і для їх зміщення необхідно “викотити” кожний атом на “вершину”. Очевидно, що при одночасному зсуві затрати енергії будуть значно вищі, ніж у випадку послідовного поодиничного перекочування атомів. Ці судження і стали основою дислокаційної моделі. Відповідно до цієї моделі в ідеальній кристалічній гратці присутній лінійний дефект – дислокація, переміщення якої під дією зовнішніх зусиль призводить до зсуву однієї частини кристала відносно другої. При дислокаційному механізмі пластичної деформації енергія зовнішніх напружень передається послідовно від одного атома до другого. Фактично цей естафетний характер передачі зусилля зумовлює легкість зсуву атомної площини.

1.7 Модель кристалічної гратки

з лінійним законом міжатомної взаємодії

Класична модель, яка пояснює зсув атомних площин, є дуже спрощеним відображенням реальних кристалічних тіл. Її недоліками є те, що у ній враховуються лише сили взаємодії між атомами і їх першими сусідами. Для правильного визначення напруження зсуву необхідно враховувати сили взаємодії атомів і їх перших та наступних сусідів , а також тип і геометрію потенціалу міжатомної взаємодії. Крім того, при розрахунках не враховують вплив внутрішньої теплової енергії гратки.

Більш досконалу модель (рис.1.9) Р.Фейнман використав для розрахунку пружних постійних для кристалічної гратки [3]. У цій моделі використано такий простий закон взаємодії: між атомами діють центральні сили, мається на увазі, що вони діють по лінії, яка з’єднує два сусідніх атоми. Крім того, тут враховується сила взаємодії з першими і другими сусідами, тобто враховані сили взаємодії між дальніми атомами. На рисунку 1.9,а зображені сили у площині ху, які враховані у даній моделі. Враховані також і відповідні сили у площинах yz i zx. Оскільки дана модель використовувалась для визначення пружних постійних, які описують малі деформації, тому було прийнято, що сила між кожною парою атомів змінюється при їх зміщенні лінійно. Умовно це можна зобразити як кулі, що з’єднані між собою пружинами (рис.1.9,б).
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Рисунок 1.9 - Модель

твердого тіла

1.8 Комп’ютерне моделювання
твердих тіл

У сучасному комп’ютерному моделюванні використовують складні і багатоваріантні дискретні моделі, в яких розглядають велику кількість взаємодіючих між собою атомів і в яких міжатомна взаємодія описується різними законами. Основою дискретних моделей є залежність енергії і сили взаємодії двох атомів від відстані між ними (рис.1.3). Міжатомна взаємодія у таких моделях описується різними потенціалами, такими як Ленарда-Джонса, Борна, Мі та ін. Спільним для них є те, що атоми розміщені на рівноважній відстані r=r0, яка відповідає мінімуму їх енергії і визначається рівністю конкуруючих сил притягання і відштовхування між валентними електронами та іонами (сума сил рівна нулю). На відстані, більшій від r0, діють сили притягання, на відстані, меншій від r0,  діють сили відштовхування. Теплові коливання змінюють енергію взаємодії атомів і відносне їх положення.

Прикладом застосування дискретної моделі є машинне моделювання механічних властивостей за методом молекулярної динаміки [8-10]. Групі атомів (молекул) кількістю у декілька десятків або сотень, що мають відповідну масу і розміри, задають потенціали їх взаємодії, деяку вихідну геометрію розташування (координати частинок), початковий (випадковий) розподіл імпульсів, тобто кінетичну енергію (температуру) системи, а також взаємодію з навколишніми тілами, наприклад стінками «ящика», де розміщені частинки. Після цього ЕОМ інтегрує за заданою програмою ньютонівські рівняння руху всіх атомів, розраховуючи на кожному кроці їх координати, імпульси, взаємодію з такими сумарними характеристиками, як кінетична та потенціальна енергії системи, робота зовнішніх сил та ін. У даному випадку розглядали двовимірну гексагональну кристалічну гратку, міжатомна взаємодія у якій поширюється на перших і других сусідів і описується сферично симетричним потенціалом Ленарда-Джонса. У цій роботі моделювали деформацію твердих тіл, а також адсорбційний ефект середовища та їх вплив на механічні властивості. На рисунку 1.10 зображена модель гексагонального кристала. Його розміщали у «ящику» ABCD , стінки якого взаємодіяли тільки з найближчим шаром атомів. Стінки, які паралельні до густих рядів атомів AB і CD, були рухомі, і сила взаємодії з атомами була достатньою, щоб вони не відривались від стінок під час деформації. Інша пара стінок була рухомою і слабо взаємодіяла з атомами. За відсутності деформації така система стійка і виникає сама по собі, наприклад, зі стану, коли густі ряди паралельні до слабовзаємодіючих стінок.
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Рисунок 1.10 – Модель
двовимірного кристала з
тріщиною перед деформацією [8]

Переваги методу молекулярної динаміки полягають у відтворенні фактичної картини розвитку процесу при безпосередньому спостереженні за поведінкою самих атомів. Розвинутий близько півсторіччя тому цей метод широко використовується сьогодні для аналізу фізико-хімічних явищ завдяки інтенсивному розвитку ЕОМ. Роботи з комп’ютерного моделювання властивостей твердого тіла проводяться у багатьох науково-дослідних закладах. Одним з таких закладів є Центр моделювання матеріалів університету Кенектікут. (Center for Materials Simulation at the University of Connecticut ), який займається проведенням досліджень структури матеріалів, використовуючи різноманітні методики при комп’ютерному моделюванні. Це такі, як молекулярна динаміка (molecular dynamics), Metropolis integration, метод конечних елементів (Finite Difference methods) і first principle calculations (using the Linearized Augmented Slater-Type Orbitial (LASTO) method). Досліджуємі матеріали включають інтерметалеві з’єднання: NiAl, Ni3Al, RuAl і Nb3Al, графітну фазу вуглецю та цирконію (the graphite phase of Carbon, and Zirconia ZrO2). З основними напрямами та останніми досягненнями комп’ютерного моделювання можна познайомитись через мережу “Інтернет”.

З прикладом комп’ютерного моделювання двовимірної дискретної моделі твердого тіла можна познайомитись на сайті: www.ims.uconn.edu/centers/simul/progexec/DOS/atomdemo.exe.

2 ЗВ’ЯЗОК МІЦНОСТІ І СТІЙКОСТІ
КРИСТАЛІЧНОЇ ГРАТКИ

Основою сучасних поглядів фізики міцності і пластичності є дискретна будова твердих тіл. Всі тверді тіла складаються з атомів (іонів), які взаємодіють між собою утворюючи кристалічну гратку чи аморфну структуру. Міцність твердих тіл залежить від сил міжатомної взаємодії, а оскільки останні є високі, то вважається, що тверді тіла повинні бути високоміцними. У реальності міцність твердих тіл є на два три порядки нижчою, ніж теоретично розрахована.

Невідповідність теоретичних розрахунків з експериментальними даними було узгоджено припущенням, що зниження міцності має місце через присутність дефектів. Низьку міцність крихких тіл пояснюють присутністю мікротріщин, а низький опір зсуву в пластичних кристалах – присутністю лінійних дефектів (дислокацій). 

Слід зауважити, що втрата міцності проявляється по-різному для різних твердих тіл – крихких і пластичних. У першому випадку після досягнення критичної деформації тіло втрачає цілісність і ділиться на частини – це крихке руйнування. У другому випадку, по досягненні критичної деформації тіло втрачає форму (при збереженні цілосності) через протікання пластичної деформації – це пластичне руйнування.

Практичне застосування мають метали і їх сплави, у яких руйнування пов’язане з пластичною деформацією. Для пояснення їх міцності широко використовується теорія дислокацій. Відповідно до цієї теорії для зсуву атомних площин в ідеальній кристалічній гратці необхідне високе напруження, яке значно знижується за присутності у гратці незначної кількості дислокацій. А зростання їх кількості викликає підвищення опору зсуву атомних площин.

Загалом вплив дислокацій відображають відомою залежністю опору зсуву  від числа дефектів у кристалах (рис. 2.1). [11]c.81: « Таким чином, дефекти гратки мають двоякий вплив на опір кристала деформації. Сприяючи утворенню дислокацій, вони ослаблюють кристал. З другого боку, вони зміцнюють його, оскільки створюють перепони вільному переміщенню дислокацій. Це дає змогу зобразити вплив кількості дефектів на міцність кристала U-подібною кривою. Деякій густині дислокацій (м у кристалі відповідає мінімальний опір деформації. Зменшення ( порівняно з (м призводить до підвищення міцності, оскільки наближає структуру до ідеальної. Підвищення числа дефектів порівняно з (м викликає також підвищення міцності, але вже з іншої причини, а саме: внаслідок підвищення опору переміщення дислокацій. Всі методи зміцнення, які використовувались до теперішнього часу (наклеп, легування, термообробка) відповідають правій пологій гілці кривої. Значно перспективнішим є використання лівої гілки цієї кривої, яка відповідає одержанню бездефектних кристалів. У даний час (50-60 роки, авт.пр.) у цьому напрямі зроблені перші кроки – одержані тонкі ниткоподібні кристали, які мають майже ідеальну внутрішню структуру. Їх називають часто «вусами
».
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Рисунок 2.1 – Залежність опору зсуву від густини дефектів у кристалах.

Отже, відповідно до теперішніх поглядів фізики міцності і пластичності ідеальній (бездефектній) кристалічній гратці властива висока міцність, що означає високу стійкість проти малих зсувних деформацій. Але наявність дефектів у реальних кристалах полегшує зсув атомних площин і таким чином впливає на стійкість (міцність) кристалів, значно знижуючи її. 

Ці припущення є свідченням того, що міцність реальних твердих тіл, особливо металів, більшою мірою залежить від структури, ніж від сил міжатомної взаємодії (типу хімічного зв’язку). І дійсно, в той час, як модуль пружності
 майже не залежить від структури твердих тіл (залежно від структури може змінюватись на кілька процентів), міцність є характеристикою, яка дуже залежна від структури металів.

Так, міцність металічних монокристалів становить 104-105 Па, полікристалічні метали мають міцність порядку 107-108 Па, у той час як міцність ниткоподібних кристалів сягає 109-1010 Па, тобто, залежно від структури міцність може змінюватись у 106 (мільйон) разів.

Що стосується міцності ідеальної бездефектної кристалічної гратки, то вважається, що їй властива висока міцність відносно зсувних деформацій, що зумовлено високими значеннями сил міжатомної взаємодії.

Не заперечуючи зв’язку високої міцності твердих тіл з високими значеннями сил міжатомної взаємодії, покажемо, що міцність може, значною мірою, залежати від стійкості кристалічної гратки.

Розглянемо поняття “стійкість” і “нестійкість” детальніше. Загалом нестійкість системи означає, що вона не може існувати і розпадається на дрібні частинки. Прикладом такого стану є кипіння води, коли внаслідок теплової дії руйнуються зв’язки між молекулами, і вони покидають рідину, яка перетворюється у пару. Ми ж будемо розглядати стійкість і нестійкість кристалічної гратки, яка пов’язана з втратою її форми, чи зміною будови. Форма або будова гратки може змінюватися внаслідок дії зовнішніх чи внутрішніх сил, при цьому атоми переміщаються у нові положення. Прикладом втрати такої стійкості є поліморфні перетворення і плавлення кристалічних тіл.

За термінологією роботи [12] положення частинки, що знаходиться у потенціальному полі, можна охарактеризувати: стійка рівновага (stable-equilibrium) нестійка рівновага, (unstable equilibrium) нейтральна рівновага, (neutral equilibrium). Загалом рівняння руху частинки, яка знаходиться у потенціальному полі системи, можна записати таким рівнянням:
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Рисунок 2.2 – Крива потенціальної енергії частинки у одномірному довільному потенціальному полі

Частинку можна вважати вільною, коли її повна енергія є значно більшою від її потенціальної енергії: E> U(x). У випадку, коли повна енергія Е частинки
 рівна її потенціальній енергії U(x), то кінетична енергія рівна нулю, і частинка знаходиться у положенні х0 (рис.2.2), яке можна охарактеризувати, як стійку рівновагу (stable-equilibrium), оскільки незначне зміщення породжує силу, яка змушує частинку вернутись у попереднє положення. Положення частинки х3 з енергією Е2 є нестійкою рівновагою, оскільки незначне зміщення викликає силу, що відхиляє частинку з її положення х3. Положення частинки х4 з енергією Е3 відповідає нейтральній рівновазі – зміщення частинки з цього положення не породжує яких-небудь сил. Частинка з енергією Е1 буде коливатись навколо положення х0, переміщуючись з положення х1 у положення х2  і навпаки.

Оскільки атоми у гратці також знаходяться у потенціальному полі, то відповідно можна розглядати три різних випадки їх рівноваги. Крім цього, ми будемо розглядати положення рівноваги для групи атомів, які знаходяться в одній атомній площині (у випадку двовимірної гратки – атоми, що знаходяться на одній лінії).

Повернемось до моделі твердого тіла, яка наведена на рис.1.1. Високі значення міцності тут одержані при визначенні сил взаємодії двох іонів. Але, якщо розглянути взаємодію трьох іонів, то міцність такої моделі буде незначна через нестійкість. На рисунку 2.3 зображений елемент цієї моделі, який складається з трьох іонів. Прикладемо до них мале зусилля так, щоб заряди змістились на незначну величину. Очевидно, що зміщення двох крайніх зарядів повинно бути однаковим відносно центрального заряду. У іншому випадку, коли, наприклад, відстань між центральним зарядом і верхнім зарядом буде більшою, ніж відстань до нижнього заряду, останній моментально переміститься до іншого заряду через порушення рівноваги, яка забезпечується рівністю кулонівських сил притягання між різнойменними зарядами. Отже, у випадку прикладення зусиль до моделі виникає нестійкість, яка є причиною її руйнування задовго до реалізації максимального зусилля (див. форм. 1.2 з розділу 1).
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Рисунок 2.3 –

Елемент моделі

[image: image44.png]



Рисунок 2.4 – Розрахункова схема зсуву атомної площини

У класичній моделі кристалічної гратки (див.розд.1 рис.1.7) високі значення теоретичної міцності зумовлені тим, що при розрахунку врахована лише одна умова стійкості, яка безпосередньо пов’язана з напрямом прикладеного напруження [13]. Згідно зі схемою, наведеною на рисунку 1.7, високий опір зсуву атомної площини зумовлений тим, що при зміщенні атомів зростає міжатомна відстань, і відповідно збільшується сила міжатомної взаємодії. Якщо зміщення атомів відбувається, як зображено на рисунку 2.4, то опір зсуву відсутній, оскільки відстань між атомами у цьому випадку не збільшується. Таким чином, використовуючи класичну схему, можна доказати, що залежно від напряму зсуву кристалічна гратка твердих тіл може бути як стійкою, так і нестійкою.

М.Борн у своїх теоретичних дослідженнях довів, що деякі кристалічні гратки, типові для металів, нестійкі в деяких кристалографічних напрямах при дії малих зсувних деформацій[13,14]. Умови нестійкості розглядались Френкелем на трьохатомній моделі в його монографії [4]. Про нестійкість кристалічних граток згадується при дослідженнях, пов’язаних з машинним моделюванням кристалів [15-17]. Тихонов [18] пояснює явище надпластичності нестійкістю гратки при поліморфних перетвореннях. Він вважає, що ефект надпластичності виникає внаслідок переходу сплаву з метастабільного стану у стабільний. Подібних поглядів притримуються Калінін і Томашевська [19]. Прикладом впливу нестійкості на міцність є руйнування тонких довгих стержнів при напруженнях, які значно нижчі за міцність матеріалів. При розтягуючих напруженнях стержні витримують значні деформації. Але при стискаючих напруженнях руйнування у цих стержнях відбувається при незначних зусиллях через втрату ними стійкості. Незначне відхилення стискаючих сил від осі викликає згин стержня, який швидко наростає і призводить до його руйнування.

Наведені дані свідчить про те, що при розгляді руйнування і процесів пластичної деформації твердих тіл слід враховувати нестійкість кристалічної гратки.

2.1 Нестійкість трьохатомної моделі

твердих тіл
Причини виникнення нестійкості спочатку розглянемо на трьохатомній моделі твердого тіла (див. розділ 1 рис.1.4 і додаток Б). В такій моделі була врахована міжатомна взаємодія між найближчими сусідами. Але розглянемо випадок взаємодії між дальніми сусідами - атомами 1 і 3. У цьому випадку між атомами 1 і 3 виникнуть сили притягання і останні зблизяться на таку відстань, коли сили відштовхування між атомами 1,3 і 2,3 врівноважаться силою притягання між атомами 1,3. Згідно з результатами розрахунків міжатомна відстань скорочується при врахуванні взаємодії між крайніми атомами з 2,5 до 2,42 А0 (рис.2.5).

Міжатомну відстань розраховували з умови мінімального значення потенціальної енергії трьохатомної моделі. У загальному випадку потенціальна енергія моделі ЕК визначається як сума енергій всіх атомів

EK = 0,5(E1 + E2 + E3),
(2.1)
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1– без врахування взаємодії всіх атомів; 2 – при  взаємодії всіх атомів
Рисунок 2.5 – Енергія моделі
де: E1= U12+U13 ; E2 =U21 +U23;
E3 = U31 + U32 – потенціальна енергія атомів1; 2 і 3; U12= U21;U23= U32; U13= U31;

Енергія кристала буде:

– за відсутності взаємодії крайніх атомів 1 і 3
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У відповідності з графіками залежностей (2.2) і (2.3) (рис.2.5) потенціальна енергія трьохатомної моделі знижується у випадку встановлення взаємодії крайніх атомів (рис.2.5, крива 2), у той час як для середнього атома 2 – зростає (рис.2.6, крива 2). Результати розрахунків наведені у додатку Б.
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1-при взаємодії тільки
найближчих атомів; 2 - у моделі, де взаємодіють всі атоми
Рисунок 2.6 – Енергія атома 2
Внаслідок підвищення потенціальної енергії центрального атома 2 його положення стає нестійким. Якщо лінійну трьохатомну модель розглянути у двовимірному просторі, то центральний атом намагатиметься зайняти положення (рис.2.7,а), при якому його енергія буде мінімальна, тобто положення, при якому відстань між ним і сусідами є рівноважною r0=2,5 Ao. Слід зауважити, що ця нестійкість є відмінною від тієї, про яку говорить Френкель [4]. У даному випадку стійкість і нестійкість залежить від напрямку дії зусилля і не викликає розпадання системи, а лише змінює її форму.

Нестійкість трьохатомної моделі (рис.2.7а) виникає при абсолютному нулі температури або при низьких температурах. При підвищенні температури відстань між атомами зростає (термічне розширення) і при досягненні відстані величини r=2,5 Ao центральний атом займе своє попереднє положення (рис.2.7 б), яке є стійким, оскільки при r=2,5 Ao його потенціальна енергія мінімальна. Отже, підвищення температури у даному випадку є стабілізуючим чинником.

Стрибкоподібне пониження енергії (рис.2.5) трьохатомної моделі пов’язане зі встановленням взаємодії між дальніми атомами. І це можна розглядати як процес кристалізації [20].
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Рисунок 2.7 – Зміщення атома у трьохатомній моделі

При високій температурі відстань між атомами велика, а також високий ступінь їх рухливості, тому атоми переважно взаємодіють з найближчими сусідами. У цих умовах система існує у вигляді рідини. З зниженням температури відстань між атомами зменшується, і при відповідній температурі виникає відчутна взаємодія між дальніми атомами, при цьому потенціальна енергія кристала стрибкоподібно знижується. Система з рідкого стану переходить у твердий з виділенням скритої теплоти кристалізації за рахунок зниження потенціальної енергії.

Розглянемо цей випадок. Побудуємо залежності потенціальної енергії взаємодії від положення z крайнього атома 3 з його сусідами 1 і 2 для випадку низької і високої температури, яким відповідає відстань між атомами – 2.5Ао і 2.8Ао (рис.2.7). Положення атома 3 умовно зафіксоване і на рис. 2.8 показане вертикальною лінією, яка проходить через точку z=0. При підвищенні температури (збільшенні міжатомної відстані) атоми 1 і 2 зміщаються (на рис.2.8 і 2.9 не зображені), а атом 3 залишається у положенні z=0.
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1 - r =2,5 Ао; 2 - r =2,8 Ао
Рисунок 2.8 – Залежність енергії взаємодії атома 2 з атомами 1 і 3 при різних
міжатомних відстанях
У початковому положенні атома 3 при міжатомній відстані 2.42Ао (це положення відповідає температурі абсолютного нуля і мінімальній тепловій енергії) його взаємодія з сусідніми атомами 1 і 2 описується кривою1. Підвищення температури викликає збільшення відстані між атомами (при цьому крива 1 зміщується і займає положення кривої 2), що викликає зростання потенціальної енергії атома 3. Монотонний характер цих кривих не вказує на які-небудь якісні зміни у взаємодії, крім підвищення енергії атома 3.
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1 - r =2,9 Ао; 2 - r =3,2 Ао
Рисунок 2.9 – Залежність сили взаємодії атома 3 з атомами 1 і 2 при різних міжатомних відстанях
Разом з тим, відповідно до залежностей сили взаємодії атома з його двома сусідами (рис. 2.9) при різних температурах, що відповідають різним відстаням між атомами – 2,5 Ао і – 2,8 Ао, сила взаємодії крайнього атома 3 з його сусідами майже однакова (рис. 2.9 – точки перетину кривих 1 і 2 з вертикальною лінією). Але при одинакових силах взаємодії атом 3 знаходиться на різних відстанях від своїх сусідів, по обидва боки максимуму кривої залежності сил міжатомної взаємодії. У першому випадку (міжатомна відстань – 2,8 Ао) атом 3 знаходиться справа від максимуму кривої 1. Це положення нестійкої рівноваги, оскільки при віддаленні атома 3 від своїх сусідів сила притягання зменшується, і тому атом легко зміщатиметься на значні відстані при дії незначного зусилля. Таке положення відповідає рідкому стану системи.

У другому випадку атом 3 знаходиться зліва від максимуму кривої залежності сили міжатомної взаємодії на відстані 2.5 Ао, що відповідає низькій температурі. У цьому випадку при віддаленні атома 3 від сусідів сила притягання зростає, змушуючи атом 3 повернутись у своє попереднє положення (стійка рівновага). Тому дія незначних зовнішніх зусиль викликатиме тільки коливання атома 3 навколо положення своєї рівноваги. Цей випадок відповідає твердому стану трьохатомної моделі. Максимум кривої залежності сили міжатомної взаємодії атома 3 з його сусідами 2 і 1 відділяє рідкий стан трьохатомної моделі від твердого (кристалічного).

У випадку специфічних, короткодіючих та асиметричних потенціалів міжатомної взаємодії тверді тіла можуть утворюватись не кристалізуючись (аморфний стан), або без проміжної рідкої фази. У першому випадку при короткодіючих потенціалах взаємодія атомів з їх другими сусідами не встановлюється – аморфний стан. У випадку асиметричних потенціалів атоми одночасно взаємодіють як з ближніми, так і з дальніми сусідами, і у цьому випадку тверді тіла утворюються з газової фази без утворення рідкої фази.

2.2 Двовимірна кристалічна гратка

Вище було зазначено, що трьохатомна модель твердого тіла нестійка у випадку взаємодії крайніх атомів між собою. Якщо ж розглянути цю модель у площині, то нестійка трьохатомна модель намагатиметься змінити свою форму і перетворитись у рівносторонній трикутник (рис.2.10, а), у якому відстань між атомами буде ro, а сили взаємодії рівні нулю.
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Рисунок 2.10 – Трьохатомна модель твердого тіла і двовимірна

кристалічна гратка

Положення, яке займуть атоми, є стійким, а сама модель є елементарною коміркою двовимірної гратки (рис.2.10, б). Така гратка є стійкою до дії малих зсувних деформацій, оскільки зміщення атомів з їх положення викликатиме протидіючу силу. Але все це справедливо у випадку, коли взаємодія між атомами поширюється на найближчих сусідів.
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F1 – сила притягання; F2 – сила відштовхування;
r0 – рівноважна відстань; r3 =2[(r0)2-(0,5 r0)2]0,5;
r1 – міжатомна відстань  r1 < r0 < r2.
a, c - комірки кристалічної гратки; b - залежність сили
 взаємодії від міжатомної відстані

Рисунок 2.11 – Сили міжатомної взаємодії
Якщо припустити, що міжатомна взаємодія поширюється на відстань 2ro, а потенціал міжатомної взаємодії є сферично симетричним, то між атомами і їх дальніми сусідами виникнуть сили притягання (рис.2.11), оскільки відстань між цими атомами рівна ro< r3 <2ro. За рахунок цих сил атоми зближатимуться, доки ці сили скомпенсуються силами відштовхування, які виникнуть між атомами та їх ближніми сусідами. Якщо при цьому потенціал міжатомної взаємодії буде сферично симетричним, то трикутна (гексагональна) гратка перетвориться у квадратну, параметр якої r1 є меншим, ніж рівноважний у двохатомній моделі ro (рис.2.10,с) [21-23]. Звичайно, у випадку асиметричного потенціалу міжатомної взаємодії, коли рівноважне положення у напрямі до ближніх і дальніх сусідів знаходиться на різній відстані r1 і r2, утвориться також квадратна гратка, в якій стиск відсутній, а сили відштовхування між ближніми атомами та сили притягання між дальніми атомами не виникають[3].

Про скорочення міжатомної відстані порівняно з рівноважною у гратках деяких металів згадувалося раніше[24-27]: “Аналіз діаграм найближчих сусідів (атомів, пр. авт.) дозволяє припустити, що у структурі А2 легко стискуваних металів атоми дещо деформовані у напрямі контактів з вісьмома найближчими сусідами. Цим забезпечується скорочення міжатомних відстаней у контакті з шістьма атомами – другими найближчими сусідами, при цьому відстані, що спостерігалися експериментально, між найближчими сусідами виявились трохи коротшими, ніж нормальний “власний” діаметр атомів” [26 ч.1, с.179].
«Однак для металів підгрупи ІВ – міді, срібла і золота – розраховані значення періодів гратки і коефіцієнтів стиску виявилися надто завищеними. Ці розходження приводять до висновку про те, що у металах підгрупи ІВ відносна різниця між атомними і іонними радіусами набагато менша, ніж у лужних. Тому у міді, срібла і золота іонні кістяки починають доторкатися значно раніше, ніж міжатомна відстань r0 досягне значення, яке відповідає мінімуму енергії для того, щоб зменшити міжатомну відстань і по можливості наблизити її до величини r0 [27, ч.2, c.26].
[image: image54.png]R1 - pagiye soeHiwme0r
enexTpoKHOI oB0M0AKN
Ry-pagiye enyTpiuHeol




Рисунок 2.12 – Залежність
енергії взаємодії залежно від відстані між атомами [24,с29]

Згідно з точкою зору авторів роботи [24,с.26] відстань між атомами у металі залежить від природи металу, що у свою чергу зумовлюється встановленням рівноваги між силами притягання і відштовхування, які діють між атомами, а мінімум енергії знаходиться на відстані, меншій ніж діаметр атомів. С. 28: “Виникнення твердого діелектрика є еквівалентним тому, що рівноважна відстань r0 між атомами є більшою від подвоєного радіуса зовнішньої електронної оболонки (діаметр атома, авт.), тобто r0 >R1 . Однак треба пам’ятати, що r0 можна змістити у бік 2R1, якщо сили притягання доповнити зовнішнім тиском, як це було зроблено в експерименті І.К.Кікоїна з парою ртуті.

Іншу картину будемо спостерігати у тому випадку, коли зовнішні електронні оболонки атомів будуть незаповнені. Тут рівновага, тобто Umin, не буде при r0 = 2R1, а при 2R2< r0 < 2R1, де R2 – радіус внутрішніх оболонок” (рис.2.12).

При сферичній симетрії потенціалу перші сусіди атома у кристалічній гратці розташовуються на відстані, меншій за рівноважену, за рахунок чого меншає відстань до їх других сусідів. Таке розташування атомів забезпечує мінімальне значення потенціальної енергії кристалічної гратки.

2.3 Розрахунок параметра двовимірної гратки
з квадратною коміркою

Міжатомна відстань у кристалах визначається з умови мінімуму їх потенціальної енергії, яка у загальному випадку вираховується шляхом сумування енергій N атомів, з яких складається кристал,
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Потенціальну енергію атома у кристалі визначали як суму енергій його парної взаємодії з першими і другими сусідами

EAі= UА 1 +UА 2+ UА 3+ UА 4+ UА 5+ UА 6+ UА 7+ UА 8
(2.5)

Для кристала, який складається з N2 атомів, потенціальна енергія є функцією міжатомної відстані r і визначається з виразу
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(2.6)

де N – кількість атомів на одній зі сторін квадратного кристала;
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(2.9)

потенціальна енергія відповідно кутових, поверхневих та внутрішніх атомів кристала (рис.2.13);
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 (2.10)
– потенціальна енергія парної взаємодії атомів між найближчими та наступними сусідами атома відповідно;
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– константа.

Формула (2.6) одержана шляхом встановлення закономірності при розрахунку кристалів, які складаються з 22, 32, 42 ...N2 атомів.
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Рисунок 2.14 – Залежність
потенціальної енергії від
міжатомної відстані у
кристалі з 1002 атомами

При розрахунках (див. додаток С) припускали , що m=1; n=8; r0=2.5 Ао; N=100000.
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Рисунок 2.15 – Залежність
параметра гратки від кількості атомів у кристалі

Початкове розміщення атомів вибирали у вигляді квадратних комірок, у вершинах яких знаходились атоми. Відстань між атомами змінювали від r>r0 до r<r0 через малий інтервал, при цьому кожний раз  вираховували потенціальну енергію кристала. На рис. 2.14 наведений графік залежності потенціальної енергії кристала від відстані між атомами. Значення r, при якому енергія кристала мінімальна, визначає його міжатомну відстань і відповідає найбільш стійкому положенню для кристала даної конфігурації [20].

Міжатомну відстань розраховували для кристалів різних розмірів з кількістю атомів від N=22 до N=(. Одержані дані свідчать (рис.2.15) про зменшення міжатомної відстані при збільшені розмірів кристала. Мінімальне значення міжатомної відстані відповідає кристалу безмежних розмірів. У цьому випадку міжатомну відстань вираховували з умови такого розміщення атомів, коли енергія їх мінімальна. Потенціальна енергія внутрішнього атома визначається за формулою (3)
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Згідно з розрахунком міжатомна відстань становить r =2,34 Ао і є меншою, ніж у двохатомній моделі, де ro=2,5 Ао. Цей результат означає, що кристали, в яких міжатомна взаємодія описується сферично симетричним потенціалом, є стиснутими, тобто їх міжатомна відстань скорочена, у порівнянні з рівноважною міжатомною відстанню ro. Це означає, що між найближчими атомами існують сили відштовхування, а між дальніми – сили притягання, про що вже згадувалось вище. Слід зауважити, що якщо врахувати дію міжатомних сил на більшу відстань, тобто взаємодію більшого числа атомів, то скорочення міжатомної відстані буде більшим. Це ж є справедливим для трьохмірної гратки.
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Рисунок 2.16 – Зсув атомної

площини

2.4 Визначення енергії зсуву при малих
деформаціях

      Вкорочення міжатомної відстані у кристалічній гратці, атоми якої мають сферично симетричний потенціал взаємодії, впливає на формування рельєфу потенціальної енергії зсуву атомних площин[21,30].

Розглянемо кристал, ширина якого складає N атомів (рис.2.16). Енергія необхідна для зсуву атомної площини визначається тільки зміною енергії взаємодії атомів цієї площини і сусіднього ряду
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де U12(z); U13(z); U14(z) – потенціальна енергія парної взаємодії атома 1 з атомами 2; 3; 4
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Рисунок 2.17 – Схема розрахунку
затрати енергії на зсув  внутрішнього атома
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Рисунок 2.18 – Зміна потенціальної енергії атома при зсуві z атомних площин

Зміна енергій взаємодії викликана зміною відстані між атомами. Відповідно до розрахункової схеми (рис.2.17) затрати енергії на зсув внутрішнього атома 1 у напрямі [100] визначається як різниця потенціальної енергії його взаємодії з трьома атомами 2,3,4 до і після зсуву
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де 
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 – початкова енергія атома, 
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 – його енергія після зсуву атомної площини на відстань z. Алгоритм розрахунку наведений у додатку С.

Аналогічно визначали затрати енергії для зсуву атома 1 у напрямі [110]. Графіки цих функцій наведені на рисунку 2.18. При  зсуві атомних площин у напрямі [100] спостерігається зниження потенціальної енергії атомів (крива 1), а в напрямі [110] для зсуву атома необхідні значні затратити енергії, про що свідчить крива 2. Зниження потенціальної енергії атомів при зсуві атомної площини в напрямі [100] є свідченням нестійкості кристала при дії малих зсувних деформацій.

При зсуві атома на відстань, більшу за міжатомну необхідна така мала кількість енергії, що можна вважати її близькою до нуля, оскільки дно потенціальної ями є майже пласким, як і у випадку одержаному на трьохатомній моделі рідини (розділ 1.4, рис.1.5,б). Плоский рельєф потенціальної енергії дає деякий ступінь свободи для переміщення атомів, тому для рідин характерна текучість. Подібний рельєф, одержаний для кристалічної гратки, повинен зумовлювати подібну текучість бездефектних кристалів. Цей висновок має експериментальне підтвердження: [31] с. 64: «Таким чином, металевий монокристал у початковому незміцненому стані за властивостями текучості при дії малих напружень подібний ідеальній ньютонівській рідині. Але надалі, в міру того як збільшується пластична деформація, металевий монокристал стає твердопластичним тілом, яке має визначену межу пружності (межу повзучості) і все більше і більше «твердіє» у тому розумінні, що його межа пружності безперервно підвищується разом з ростом деформації...».

Автори роботи [31] вважають, що бездефектні особливо чисті монокристали при деформації не мають межі текучості, подібної до полікристалічних металів. А подібність діаграм розтягу монокристалів з діаграмами розтягу полікристалічних металів, а саме, наявність різкого переходу на кривій деформація – напруження, викликана наявністю у монокристалах двох різних за деформацією областей текучості. Цей висновок підтверджується залежністю початкової швидкості повзучості монокристалів олова від напруження, яка наведена на рисунку 2.19. Ця залежність визначалась для олова високої чистоти (крива 1) та для звичайного олова (крива 2). Область А відповідає напруженням до межі текучості, область В – напруженням вище межі текучості, Рм  – межа текучості олова підвищеної чистоти, отримана з діаграм розтягу у координатах сила-деформація. [30, с .23]: «Перш за все, звертає на себе увагу різке розмежування діаграм на дві різні області розтягу з неперервним, хоча часто і достатньо різким переходом з однієї у другу. Перша, початкова область розтягу, яка протікає до значень напруження, рівного Pm , характеризується швидким ростом напружень з ростом видовження і малим загальним видовженням. У другій області при незначному подальшому підвищенні напруження виникають значні пластичні деформації, які сягають для деяких монокристалів до 1000% від початкової довжини. Хоча за зовнішнім виглядом розтяг у початковій області подібний до пружного, у дійсності це не так. Пружний зсув, який відповідає граничному Pm, мізерний і за порядком величини не перевищує 10-5, тоді як загальна деформація у початковій області, яка відносно мала, все ж сягає декількох часток процента, тобто становить 10-3. Отже, як перша, так і друга області розтягу на наведеній схематичній діаграмі є областями пластичної деформації.

Рисунок 2.19 – Залежність початкової швидкості повзучості монокристалів олова від
напруження: [31] 1 – олово
високочисте; 2 – звичайне
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Граничне напруження Pm названо не зовсім вдало межею текучості монокристала. Така назва не відповідає суті явища, яке розглядається, оскільки при напруженнях, нижчих за Pm , також спостерігається пластична текучість, яка не відрізняється за механізмом від того, що має місце при напруженнях, вищих за Pm. Це завжди слід мати на увазі, коли мова йде про межу текучості металевих монокристалів. Пластична текучість у металевих монокристалах виникає при будь-якому малому напруженні. А це означає, що істинна межа текучості для таких монокристалів практично дорівнює нулю.

Інші дослідники теж притримуються думки, що металеві монокристали досконалої будови і високої чистоти мають дуже низький опір зсуву.[32]с.194: «На протязі десятиріч для межі текучості монокристалів кожного металу отримували все меншу і меншу величину в міру того, як покращувалась чистота і ступінь досконалості кристалів».

[4] с. 339: «При цьому монокристалічні метали відрізняються надзвичайно низькою твердістю відносно площин і напрямів, особливо густо обсаджених атомами. Ця твердість, або межа текучості, монокристала, ще не підданого після свого виготовлення будь-яким деформаціям, не перевищує для особливо вразливих площин і напрямів декілька десятків грамів і навіть просто грамів на квадратний міліметр (кПа) ... Питання про граничне значення цієї м’якості не може ще вважатися остаточно визначеним; можна вважати, однак, що якщо екстраполювати відомі сьогодні факти, то в ідеальному кристалі, який не піддавався раніше ніякій деформації, початкова твердість, у крайньому разі для деяких площин і напрямів пластичної деформації, дорівнює нулю».

[33] с. 191:Кристал починає текти під впливом настільки малої сили, що ще до теперішнього часу залишається відкритим питання, чи існує у випадку ідеального кристалу чистого металу якась межа пружного розтягу.

Таким чином, одержані теоретичні результати низького опору зсуву у двовимірній кристалічній гратці співпадають з результатами експериментальних досліджень і висновками інших дослідників, що стосуються металевих монокристалів досконалої будови і високої чистоти. Все це дає підставу для припущень про відсутність опору (дуже низький опір) при зсуві атомних площин у ідеальній кристалічній гратці зі сферично симетричним потенціалом міжатомної взаємодії, яка характерна для металів і інших пластичних кристалічних тіл.  Але у  реальних кристалічних тілах через наявність в них всякого роду дефектів, границь зерен та субзерен, поверхні і т.і., при зсуві атомних площин виникає опір, величина якого, в основному, залежить від структури цих кристалічних твердих тіл.
2 ЗВ’ЯЗОК МІЦНОСТІ І СТІЙКОСТІ
КРИСТАЛІЧНОЇ ГРАТКИ

Основою сучасних поглядів фізики міцності і пластичності є дискретна будова твердих тіл. Всі тверді тіла складаються з атомів (іонів), які взаємодіють між собою утворюючи кристалічну гратку чи аморфну структуру. Міцність твердих тіл залежить від сил міжатомної взаємодії, а оскільки останні є високі, то вважається, що тверді тіла повинні бути високоміцними. У реальності міцність твердих тіл є на два три порядки нижчою, ніж теоретично розрахована.

Невідповідність теоретичних розрахунків з експериментальними даними було узгоджено припущенням, що зниження міцності має місце через присутність дефектів. Низьку міцність крихких тіл пояснюють присутністю мікротріщин, а низький опір зсуву в пластичних кристалах – присутністю лінійних дефектів (дислокацій). 

Слід зауважити, що втрата міцності проявляється по-різному для різних твердих тіл – крихких і пластичних. У першому випадку після досягнення критичної деформації тіло втрачає цілісність і ділиться на частини – це крихке руйнування. У другому випадку, по досягненні критичної деформації тіло втрачає форму (при збереженні цілосності) через протікання пластичної деформації – це пластичне руйнування.

Практичне застосування мають метали і їх сплави, у яких руйнування пов’язане з пластичною деформацією. Для пояснення їх міцності широко використовується теорія дислокацій. Відповідно до цієї теорії для зсуву атомних площин в ідеальній кристалічній гратці необхідне високе напруження, яке значно знижується за присутності у гратці незначної кількості дислокацій. А зростання їх кількості викликає підвищення опору зсуву атомних площин.

Загалом вплив дислокацій відображають відомою залежністю опору зсуву  від числа дефектів у кристалах (рис. 2.1). [11]c.81: « Таким чином, дефекти гратки мають двоякий вплив на опір кристала деформації. Сприяючи утворенню дислокацій, вони ослаблюють кристал. З другого боку, вони зміцнюють його, оскільки створюють перепони вільному переміщенню дислокацій. Це дає змогу зобразити вплив кількості дефектів на міцність кристала U-подібною кривою. Деякій густині дислокацій (м у кристалі відповідає мінімальний опір деформації. Зменшення ( порівняно з (м призводить до підвищення міцності, оскільки наближає структуру до ідеальної. Підвищення числа дефектів порівняно з (м викликає також підвищення міцності, але вже з іншої причини, а саме: внаслідок підвищення опору переміщення дислокацій. Всі методи зміцнення, які використовувались до теперішнього часу (наклеп, легування, термообробка) відповідають правій пологій гілці кривої. Значно перспективнішим є використання лівої гілки цієї кривої, яка відповідає одержанню бездефектних кристалів. У даний час (50-60 роки, авт.пр.) у цьому напрямі зроблені перші кроки – одержані тонкі ниткоподібні кристали, які мають майже ідеальну внутрішню структуру. Їх називають часто «вусами
».
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Рисунок 2.1 – Залежність опору зсуву від густини дефектів у кристалах.

Отже, відповідно до теперішніх поглядів фізики міцності і пластичності ідеальній (бездефектній) кристалічній гратці властива висока міцність, що означає високу стійкість проти малих зсувних деформацій. Але наявність дефектів у реальних кристалах полегшує зсув атомних площин і таким чином впливає на стійкість (міцність) кристалів, значно знижуючи її. 

Ці припущення є свідченням того, що міцність реальних твердих тіл, особливо металів, більшою мірою залежить від структури, ніж від сил міжатомної взаємодії (типу хімічного зв’язку). І дійсно, в той час, як модуль пружності
 майже не залежить від структури твердих тіл (залежно від структури може змінюватись на кілька процентів), міцність є характеристикою, яка дуже залежна від структури металів.

Так, міцність металічних монокристалів становить 104-105 Па, полікристалічні метали мають міцність порядку 107-108 Па, у той час як міцність ниткоподібних кристалів сягає 109-1010 Па, тобто, залежно від структури міцність може змінюватись у 106 (мільйон) разів.

Що стосується міцності ідеальної бездефектної кристалічної гратки, то вважається, що їй властива висока міцність відносно зсувних деформацій, що зумовлено високими значеннями сил міжатомної взаємодії.

Не заперечуючи зв’язку високої міцності твердих тіл з високими значеннями сил міжатомної взаємодії, покажемо, що міцність може, значною мірою, залежати від стійкості кристалічної гратки.

Розглянемо поняття “стійкість” і “нестійкість” детальніше. Загалом нестійкість системи означає, що вона не може існувати і розпадається на дрібні частинки. Прикладом такого стану є кипіння води, коли внаслідок теплової дії руйнуються зв’язки між молекулами, і вони покидають рідину, яка перетворюється у пару. Ми ж будемо розглядати стійкість і нестійкість кристалічної гратки, яка пов’язана з втратою її форми, чи зміною будови. Форма або будова гратки може змінюватися внаслідок дії зовнішніх чи внутрішніх сил, при цьому атоми переміщаються у нові положення. Прикладом втрати такої стійкості є поліморфні перетворення і плавлення кристалічних тіл.

За термінологією роботи [12] положення частинки, що знаходиться у потенціальному полі, можна охарактеризувати: стійка рівновага (stable-equilibrium) нестійка рівновага, (unstable equilibrium) нейтральна рівновага, (neutral equilibrium). Загалом рівняння руху частинки, яка знаходиться у потенціальному полі системи, можна записати таким рівнянням:
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Рисунок 2.2 – Крива потенціальної енергії частинки у одномірному довільному потенціальному полі

Частинку можна вважати вільною, коли її повна енергія є значно більшою від її потенціальної енергії: E> U(x). У випадку, коли повна енергія Е частинки
 рівна її потенціальній енергії U(x), то кінетична енергія рівна нулю, і частинка знаходиться у положенні х0 (рис.2.2), яке можна охарактеризувати, як стійку рівновагу (stable-equilibrium), оскільки незначне зміщення породжує силу, яка змушує частинку вернутись у попереднє положення. Положення частинки х3 з енергією Е2 є нестійкою рівновагою, оскільки незначне зміщення викликає силу, що відхиляє частинку з її положення х3. Положення частинки х4 з енергією Е3 відповідає нейтральній рівновазі – зміщення частинки з цього положення не породжує яких-небудь сил. Частинка з енергією Е1 буде коливатись навколо положення х0, переміщуючись з положення х1 у положення х2  і навпаки.

Оскільки атоми у гратці також знаходяться у потенціальному полі, то відповідно можна розглядати три різних випадки їх рівноваги. Крім цього, ми будемо розглядати положення рівноваги для групи атомів, які знаходяться в одній атомній площині (у випадку двовимірної гратки – атоми, що знаходяться на одній лінії).

Повернемось до моделі твердого тіла, яка наведена на рис.1.1. Високі значення міцності тут одержані при визначенні сил взаємодії двох іонів. Але, якщо розглянути взаємодію трьох іонів, то міцність такої моделі буде незначна через нестійкість. На рисунку 2.3 зображений елемент цієї моделі, який складається з трьох іонів. Прикладемо до них мале зусилля так, щоб заряди змістились на незначну величину. Очевидно, що зміщення двох крайніх зарядів повинно бути однаковим відносно центрального заряду. У іншому випадку, коли, наприклад, відстань між центральним зарядом і верхнім зарядом буде більшою, ніж відстань до нижнього заряду, останній моментально переміститься до іншого заряду через порушення рівноваги, яка забезпечується рівністю кулонівських сил притягання між різнойменними зарядами. Отже, у випадку прикладення зусиль до моделі виникає нестійкість, яка є причиною її руйнування задовго до реалізації максимального зусилля (див. форм. 1.2 з розділу 1).
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Рисунок 2.3 –

Елемент моделі
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Рисунок 2.4 – Розрахункова схема зсуву атомної площини

У класичній моделі кристалічної гратки (див.розд.1 рис.1.7) високі значення теоретичної міцності зумовлені тим, що при розрахунку врахована лише одна умова стійкості, яка безпосередньо пов’язана з напрямом прикладеного напруження [13]. Згідно зі схемою, наведеною на рисунку 1.7, високий опір зсуву атомної площини зумовлений тим, що при зміщенні атомів зростає міжатомна відстань, і відповідно збільшується сила міжатомної взаємодії. Якщо зміщення атомів відбувається, як зображено на рисунку 2.4, то опір зсуву відсутній, оскільки відстань між атомами у цьому випадку не збільшується. Таким чином, використовуючи класичну схему, можна доказати, що залежно від напряму зсуву кристалічна гратка твердих тіл може бути як стійкою, так і нестійкою.

М.Борн у своїх теоретичних дослідженнях довів, що деякі кристалічні гратки, типові для металів, нестійкі в деяких кристалографічних напрямах при дії малих зсувних деформацій[13,14]. Умови нестійкості розглядались Френкелем на трьохатомній моделі в його монографії [4]. Про нестійкість кристалічних граток згадується при дослідженнях, пов’язаних з машинним моделюванням кристалів [15-17]. Тихонов [18] пояснює явище надпластичності нестійкістю гратки при поліморфних перетвореннях. Він вважає, що ефект надпластичності виникає внаслідок переходу сплаву з метастабільного стану у стабільний. Подібних поглядів притримуються Калінін і Томашевська [19]. Прикладом впливу нестійкості на міцність є руйнування тонких довгих стержнів при напруженнях, які значно нижчі за міцність матеріалів. При розтягуючих напруженнях стержні витримують значні деформації. Але при стискаючих напруженнях руйнування у цих стержнях відбувається при незначних зусиллях через втрату ними стійкості. Незначне відхилення стискаючих сил від осі викликає згин стержня, який швидко наростає і призводить до його руйнування.

Наведені дані свідчить про те, що при розгляді руйнування і процесів пластичної деформації твердих тіл слід враховувати нестійкість кристалічної гратки.

2.1 Нестійкість трьохатомної моделі

твердих тіл

Причини виникнення нестійкості спочатку розглянемо на трьохатомній моделі твердого тіла (див. розділ 1 рис.1.4 і додаток Б). В такій моделі була врахована міжатомна взаємодія між найближчими сусідами. Але розглянемо випадок взаємодії між дальніми сусідами - атомами 1 і 3. У цьому випадку між атомами 1 і 3 виникнуть сили притягання і останні зблизяться на таку відстань, коли сили відштовхування між атомами 1,3 і 2,3 врівноважаться силою притягання між атомами 1,3. Згідно з результатами розрахунків міжатомна відстань скорочується при врахуванні взаємодії між крайніми атомами з 2,5 до 2,42 А0 (рис.2.5).

Міжатомну відстань розраховували з умови мінімального значення потенціальної енергії трьохатомної моделі. У загальному випадку потенціальна енергія моделі ЕК визначається як сума енергій всіх атомів

EK = 0,5(E1 + E2 + E3),
(2.1)
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1– без врахування взаємодії всіх атомів; 2 – при  взаємодії всіх атомів
Рисунок 2.5 – Енергія моделі
де: E1= U12+U13 ; E2 =U21 +U23;
E3 = U31 + U32 – потенціальна енергія атомів1; 2 і 3; U12= U21;U23= U32; U13= U31;

Енергія кристала буде:

– за відсутності взаємодії крайніх атомів 1 і 3


[image: image83.wmf](

)

(

)

r

U

r

E

k

21

2

:

×

=


(2.2)

 – при врахуванні взаємодії між крайніми атомами
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У відповідності з графіками залежностей (2.2) і (2.3) (рис.2.5) потенціальна енергія трьохатомної моделі знижується у випадку встановлення взаємодії крайніх атомів (рис.2.5, крива 2), у той час як для середнього атома 2 – зростає (рис.2.6, крива 2). Результати розрахунків наведені у додатку Б.
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1-при взаємодії тільки
найближчих атомів; 2 - у моделі, де взаємодіють всі атоми
Рисунок 2.6 – Енергія атома 2
Внаслідок підвищення потенціальної енергії центрального атома 2 його положення стає нестійким. Якщо лінійну трьохатомну модель розглянути у двовимірному просторі, то центральний атом намагатиметься зайняти положення (рис.2.7,а), при якому його енергія буде мінімальна, тобто положення, при якому відстань між ним і сусідами є рівноважною r0=2,5 Ao. Слід зауважити, що ця нестійкість є відмінною від тієї, про яку говорить Френкель [4]. У даному випадку стійкість і нестійкість залежить від напрямку дії зусилля і не викликає розпадання системи, а лише змінює її форму.

Нестійкість трьохатомної моделі (рис.2.7а) виникає при абсолютному нулі температури або при низьких температурах. При підвищенні температури відстань між атомами зростає (термічне розширення) і при досягненні відстані величини r=2,5 Ao центральний атом займе своє попереднє положення (рис.2.7 б), яке є стійким, оскільки при r=2,5 Ao його потенціальна енергія мінімальна. Отже, підвищення температури у даному випадку є стабілізуючим чинником.

Стрибкоподібне пониження енергії (рис.2.5) трьохатомної моделі пов’язане зі встановленням взаємодії між дальніми атомами. І це можна розглядати як процес кристалізації [20].
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Рисунок 2.7 – Зміщення атома у трьохатомній моделі

При високій температурі відстань між атомами велика, а також високий ступінь їх рухливості, тому атоми переважно взаємодіють з найближчими сусідами. У цих умовах система існує у вигляді рідини. З зниженням температури відстань між атомами зменшується, і при відповідній температурі виникає відчутна взаємодія між дальніми атомами, при цьому потенціальна енергія кристала стрибкоподібно знижується. Система з рідкого стану переходить у твердий з виділенням скритої теплоти кристалізації за рахунок зниження потенціальної енергії.

Розглянемо цей випадок. Побудуємо залежності потенціальної енергії взаємодії від положення z крайнього атома 3 з його сусідами 1 і 2 для випадку низької і високої температури, яким відповідає відстань між атомами – 2.5Ао і 2.8Ао (рис.2.7). Положення атома 3 умовно зафіксоване і на рис. 2.8 показане вертикальною лінією, яка проходить через точку z=0. При підвищенні температури (збільшенні міжатомної відстані) атоми 1 і 2 зміщаються (на рис.2.8 і 2.9 не зображені), а атом 3 залишається у положенні z=0.
У початковому положенні атома 3 при міжатомній відстані 2.42Ао (це положення відповідає температурі абсолютного нуля і мінімальній тепловій енергії) його взаємодія з сусідніми атомами 1 і 2 описується кривою1. Підвищення температури викликає збільшення відстані між атомами (при цьому крива 1 зміщується і займає положення кривої 2), що викликає зростання потенціальної енергії атома 3. Монотонний характер цих кривих не вказує на які-небудь якісні зміни у взаємодії, крім підвищення енергії атома 3.
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1 - r =2,9 Ао; 2 - r =3,2 Ао
Рисунок 2.9 – Залежність сили взаємодії атома 3 з атомами 1 і 2 при різних міжатомних відстанях
Разом з тим, відповідно до залежностей сили взаємодії атома з його двома сусідами (рис. 2.9) при різних температурах, що відповідають різним відстаням між атомами – 2,5 Ао і – 2,8 Ао, сила взаємодії крайнього атома 3 з його сусідами майже однакова (рис. 2.9 – точки перетину кривих 1 і 2 з вертикальною лінією). Але при одинакових силах взаємодії атом 3 знаходиться на різних відстанях від своїх сусідів, по обидва боки максимуму кривої залежності сил міжатомної взаємодії. У першому випадку (міжатомна відстань – 2,8 Ао) атом 3 знаходиться справа від максимуму кривої 1. Це положення нестійкої рівноваги, оскільки при віддаленні атома 3 від своїх сусідів сила притягання зменшується, і тому атом легко зміщатиметься на значні відстані при дії незначного зусилля. Таке положення відповідає рідкому стану системи.
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1 - r =2,5 Ао; 2 - r =2,8 Ао
Рисунок 2.8 – Залежність енергії взаємодії атома 2 з атомами 1 і 3 при різних
міжатомних відстанях
У другому випадку атом 3 знаходиться зліва від максимуму кривої залежності сили міжатомної взаємодії на відстані 2.5 Ао, що відповідає низькій температурі. У цьому випадку при віддаленні атома 3 від сусідів сила притягання зростає, змушуючи атом 3 повернутись у своє попереднє положення (стійка рівновага). Тому дія незначних зовнішніх зусиль викликатиме тільки коливання атома 3 навколо положення своєї рівноваги. Цей випадок відповідає твердому стану трьохатомної моделі. Максимум кривої залежності сили міжатомної взаємодії атома 3 з його сусідами 2 і 1 відділяє рідкий стан трьохатомної моделі від твердого (кристалічного).

У випадку специфічних, короткодіючих та асиметричних потенціалів міжатомної взаємодії тверді тіла можуть утворюватись не кристалізуючись (аморфний стан), або без проміжної рідкої фази. У першому випадку при короткодіючих потенціалах взаємодія атомів з їх другими сусідами не встановлюється – аморфний стан. У випадку асиметричних потенціалів атоми одночасно взаємодіють як з ближніми, так і з дальніми сусідами, і у цьому випадку тверді тіла утворюються з газової фази без утворення рідкої фази.

2.2 Двовимірна кристалічна гратка

Вище було зазначено, що трьохатомна модель твердого тіла нестійка у випадку взаємодії крайніх атомів між собою. Якщо ж розглянути цю модель у площині, то нестійка трьохатомна модель намагатиметься змінити свою форму і перетворитись у рівносторонній трикутник (рис.2.10, а), у якому відстань між атомами буде ro, а сили взаємодії рівні нулю.
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Рисунок 2.10 – Трьохатомна модель твердого тіла і двовимірна

кристалічна гратка

Положення, яке займуть атоми, є стійким, а сама модель є елементарною коміркою двовимірної гратки (рис.2.10, б). Така гратка є стійкою до дії малих зсувних деформацій, оскільки зміщення атомів з їх положення викликатиме протидіючу силу. Але все це справедливо у випадку, коли взаємодія між атомами поширюється на найближчих сусідів.
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F1 – сила притягання; F2 – сила відштовхування;
r0 – рівноважна відстань; r3 =2[(r0)2-(0,5 r0)2]0,5;
r1 – міжатомна відстань  r1 < r0 < r2.
a, c - комірки кристалічної гратки; b - залежність сили
 взаємодії від міжатомної відстані

Рисунок 2.11 – Сили міжатомної взаємодії
Якщо припустити, що міжатомна взаємодія поширюється на відстань 2ro, а потенціал міжатомної взаємодії є сферично симетричним, то між атомами і їх дальніми сусідами виникнуть сили притягання (рис.2.11), оскільки відстань між цими атомами рівна ro< r3 <2ro. За рахунок цих сил атоми зближатимуться, доки ці сили скомпенсуються силами відштовхування, які виникнуть між атомами та їх ближніми сусідами. Якщо при цьому потенціал міжатомної взаємодії буде сферично симетричним, то трикутна (гексагональна) гратка перетвориться у квадратну, параметр якої r1 є меншим, ніж рівноважний у двохатомній моделі ro (рис.2.10,с) [21-23]. Звичайно, у випадку асиметричного потенціалу міжатомної взаємодії, коли рівноважне положення у напрямі до ближніх і дальніх сусідів знаходиться на різній відстані r1 і r2, утвориться також квадратна гратка, в якій стиск відсутній, а сили відштовхування між ближніми атомами та сили притягання між дальніми атомами не виникають[3].

Про скорочення міжатомної відстані порівняно з рівноважною у гратках деяких металів згадувалося раніше[24-27]: “Аналіз діаграм найближчих сусідів (атомів, пр. авт.) дозволяє припустити, що у структурі А2 легко стискуваних металів атоми дещо деформовані у напрямі контактів з вісьмома найближчими сусідами. Цим забезпечується скорочення міжатомних відстаней у контакті з шістьма атомами – другими найближчими сусідами, при цьому відстані, що спостерігалися експериментально, між найближчими сусідами виявились трохи коротшими, ніж нормальний “власний” діаметр атомів” [26 ч.1, с.179].
«Однак для металів підгрупи ІВ – міді, срібла і золота – розраховані значення періодів гратки і коефіцієнтів стиску виявилися надто завищеними. Ці розходження приводять до висновку про те, що у металах підгрупи ІВ відносна різниця між атомними і іонними радіусами набагато менша, ніж у лужних. Тому у міді, срібла і золота іонні кістяки починають доторкатися значно раніше, ніж міжатомна відстань r0 досягне значення, яке відповідає мінімуму енергії для того, щоб зменшити міжатомну відстань і по можливості наблизити її до величини r0 [27, ч.2, c.26].
Згідно з точкою зору авторів роботи [24,с.26] відстань між атомами у металі залежить від природи металу, що у свою чергу зумовлюється встановленням рівноваги між силами притягання і відштовхування, які діють між атомами, а мінімум енергії знаходиться на відстані, меншій ніж діаметр атомів. С. 28: “Виникнення твердого діелектрика є еквівалентним тому, що рівноважна відстань r0 між атомами є більшою від подвоєного радіуса зовнішньої електронної оболонки (діаметр атома, авт.), тобто r0 >R1 . Однак треба пам’ятати, що r0 можна змістити у бік 2R1, якщо сили притягання доповнити зовнішнім тиском, як це було зроблено в експерименті І.К.Кікоїна з парою ртуті.
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Рисунок 2.12 – Залежність
енергії взаємодії залежно від відстані між атомами [24,с29]

Іншу картину будемо спостерігати у тому випадку, коли зовнішні електронні оболонки атомів будуть незаповнені. Тут рівновага, тобто Umin, не буде при r0 = 2R1, а при 2R2< r0 < 2R1, де R2 – радіус внутрішніх оболонок” (рис.2.12).

При сферичній симетрії потенціалу перші сусіди атома у кристалічній гратці розташовуються на відстані, меншій за рівноважену, за рахунок чого меншає відстань до їх других сусідів. Таке розташування атомів забезпечує мінімальне значення потенціальної енергії кристалічної гратки.

2.3 Розрахунок параметра двовимірної гратки
з квадратною коміркою

Міжатомна відстань у кристалах визначається з умови мінімуму їх потенціальної енергії, яка у загальному випадку вираховується шляхом сумування енергій N атомів, з яких складається кристал,
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Потенціальну енергію атома у кристалі визначали як суму енергій його парної взаємодії з першими і другими сусідами

EAі= UА 1 +UА 2+ UА 3+ UА 4+ UА 5+ UА 6+ UА 7+ UА 8
(2.5)

Для кристала, який складається з N2 атомів, потенціальна енергія є функцією міжатомної відстані r і визначається з виразу
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(2.6)

де N – кількість атомів на одній зі сторін квадратного кристала;
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(2.7)
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(2.8)
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потенціальна енергія відповідно кутових, поверхневих та внутрішніх атомів кристала (рис.2.13);
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 (2.10)
– потенціальна енергія парної взаємодії атомів між найближчими та наступними сусідами атома відповідно;
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– константа.

Формула (2.6) одержана шляхом встановлення закономірності при розрахунку кристалів, які складаються з 22, 32, 42 ...N2 атомів.
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Рисунок 2.14 – Залежність
потенціальної енергії від
міжатомної відстані у
кристалі з 1002 атомами

При розрахунках (див. додаток С) припускали , що m=1; n=8; r0=2.5 Ао; N=100000.
Початкове розміщення атомів вибирали у вигляді квадратних комірок, у вершинах яких знаходились атоми. Відстань між атомами змінювали від r>r0 до r<r0 через малий інтервал, при цьому кожний раз  вираховували потенціальну енергію кристала. На рис. 2.14 наведений графік залежності потенціальної енергії кристала від відстані між атомами. Значення r, при якому енергія кристала мінімальна, визначає його міжатомну відстань і відповідає найбільш стійкому положенню для кристала даної конфігурації [20].
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Рисунок 2.15 – Залежність
параметра гратки від кількості атомів у кристалі

Міжатомну відстань розраховували для кристалів різних розмірів з кількістю атомів від N=22 до N=(. Одержані дані свідчать (рис.2.15) про зменшення міжатомної відстані при збільшені розмірів кристала. Мінімальне значення міжатомної відстані відповідає кристалу безмежних розмірів. У цьому випадку міжатомну відстань вираховували з умови такого розміщення атомів, коли енергія їх мінімальна. Потенціальна енергія внутрішнього атома визначається за формулою (3)
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Згідно з розрахунком міжатомна відстань становить r =2,34 Ао і є меншою, ніж у двохатомній моделі, де ro=2,5 Ао. Цей результат означає, що кристали, в яких міжатомна взаємодія описується сферично симетричним потенціалом, є стиснутими, тобто їх міжатомна відстань скорочена, у порівнянні з рівноважною міжатомною відстанню ro. Це означає, що між найближчими атомами існують сили відштовхування, а між дальніми – сили притягання, про що вже згадувалось вище. Слід зауважити, що якщо врахувати дію міжатомних сил на більшу відстань, тобто взаємодію більшого числа атомів, то скорочення міжатомної відстані буде більшим. Це ж є справедливим для трьохмірної гратки.

2.4 Визначення енергії зсуву при малих
деформаціях

Вкорочення міжатомної відстані у кристалічній гратці, атоми якої мають сферично симетричний потенціал взаємодії, впливає на формування рельєфу потенціальної енергії зсуву атомних площин[21,30].

Розглянемо кристал, ширина якого складає N атомів (рис.2.16). Енергія необхідна для зсуву атомної площини визначається тільки зміною енергії взаємодії атомів цієї площини і сусіднього ряду
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де U12(z); U13(z); U14(z) – потенціальна енергія парної взаємодії атома 1 з атомами 2; 3; 4
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Рисунок 2.16 – Зсув атомної

площини
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Рисунок 2.17 – Схема розрахунку
затрати енергії на зсув  внутрішнього атома

Зміна енергій взаємодії викликана зміною відстані між атомами. Відповідно до розрахункової схеми (рис.2.17) затрати енергії на зсув внутрішнього атома 1 у напрямі [100] визначається як різниця потенціальної енергії його взаємодії з трьома атомами 2,3,4 до і після зсуву
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де 
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Рисунок 2.18 – Зміна потенціальної енергії атома при зсуві z атомних площин

Аналогічно визначали затрати енергії для зсуву атома 1 у напрямі [110]. Графіки цих функцій наведені на рисунку 2.18. При  зсуві атомних площин у напрямі [100] спостерігається зниження потенціальної енергії атомів (крива 1), а в напрямі [110] для зсуву атома необхідні значні затратити енергії, про що свідчить крива 2. Зниження потенціальної енергії атомів при зсуві атомної площини в напрямі [100] є свідченням нестійкості кристала при дії малих зсувних деформацій.

При зсуві атома на відстань, більшу за міжатомну необхідна така мала кількість енергії, що можна вважати її близькою до нуля, оскільки дно потенціальної ями є майже пласким, як і у випадку одержаному на трьохатомній моделі рідини (розділ 1.4, рис.1.5,б). Плоский рельєф потенціальної енергії дає деякий ступінь свободи для переміщення атомів, тому для рідин характерна текучість. Подібний рельєф, одержаний для кристалічної гратки, повинен зумовлювати подібну текучість бездефектних кристалів. Цей висновок має експериментальне підтвердження: [31] с. 64: «Таким чином, металевий монокристал у початковому незміцненому стані за властивостями текучості при дії малих напружень подібний ідеальній ньютонівській рідині. Але надалі, в міру того як збільшується пластична деформація, металевий монокристал стає твердопластичним тілом, яке має визначену межу пружності (межу повзучості) і все більше і більше «твердіє» у тому розумінні, що його межа пружності безперервно підвищується разом з ростом деформації...».

Автори роботи [31] вважають, що бездефектні особливо чисті монокристали при деформації не мають межі текучості, подібної до полікристалічних металів. А подібність діаграм розтягу монокристалів з діаграмами розтягу полікристалічних металів, а саме, наявність різкого переходу на кривій деформація – напруження, викликана наявністю у монокристалах двох різних за деформацією областей текучості. Цей висновок підтверджується залежністю початкової швидкості повзучості монокристалів олова від напруження, яка наведена на рисунку 2.19. Ця залежність визначалась для олова високої чистоти (крива 1) та для звичайного олова (крива 2). Область А відповідає напруженням до межі текучості, область В – напруженням вище межі текучості, Рм  – межа текучості олова підвищеної чистоти, отримана з діаграм розтягу у координатах сила-деформація. [30, с .23]: «Перш за все, звертає на себе увагу різке розмежування діаграм на дві різні області розтягу з неперервним, хоча часто і достатньо різким переходом з однієї у другу. Перша, початкова область розтягу, яка протікає до значень напруження, рівного Pm , характеризується швидким ростом напружень з ростом видовження і малим загальним видовженням. У другій області при незначному подальшому підвищенні напруження виникають значні пластичні деформації, які сягають для деяких монокристалів до 1000% від початкової довжини. Хоча за зовнішнім виглядом розтяг у початковій області подібний до пружного, у дійсності це не так. Пружний зсув, який відповідає граничному Pm, мізерний і за порядком величини не перевищує 10-5, тоді як загальна деформація у початковій області, яка відносно мала, все ж сягає декількох часток процента, тобто становить 10-3. Отже, як перша, так і друга області розтягу на наведеній схематичній діаграмі є областями пластичної деформації.
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Рисунок 2.19 – Залежність початкової швидкості повзучості монокристалів олова від
напруження: [31] 1 – олово
високочисте; 2 – звичайне

Граничне напруження Pm названо не зовсім вдало межею текучості монокристала. Така назва не відповідає суті явища, яке розглядається, оскільки при напруженнях, нижчих за Pm , також спостерігається пластична текучість, яка не відрізняється за механізмом від того, що має місце при напруженнях, вищих за Pm. Це завжди слід мати на увазі, коли мова йде про межу текучості металевих монокристалів. Пластична текучість у металевих монокристалах виникає при будь-якому малому напруженні. А це означає, що істинна межа текучості для таких монокристалів практично дорівнює нулю.

Інші дослідники теж притримуються думки, що металеві монокристали досконалої будови і високої чистоти мають дуже низький опір зсуву.[32]с.194: «На протязі десятиріч для межі текучості монокристалів кожного металу отримували все меншу і меншу величину в міру того, як покращувалась чистота і ступінь досконалості кристалів».

[4] с. 339: «При цьому монокристалічні метали відрізняються надзвичайно низькою твердістю відносно площин і напрямів, особливо густо обсаджених атомами. Ця твердість, або межа текучості, монокристала, ще не підданого після свого виготовлення будь-яким деформаціям, не перевищує для особливо вразливих площин і напрямів декілька десятків грамів і навіть просто грамів на квадратний міліметр (кПа) ... Питання про граничне значення цієї м’якості не може ще вважатися остаточно визначеним; можна вважати, однак, що якщо екстраполювати відомі сьогодні факти, то в ідеальному кристалі, який не піддавався раніше ніякій деформації, початкова твердість, у крайньому разі для деяких площин і напрямів пластичної деформації, дорівнює нулю».

[33] с. 191:Кристал починає текти під впливом настільки малої сили, що ще до теперішнього часу залишається відкритим питання, чи існує у випадку ідеального кристалу чистого металу якась межа пружного розтягу.

Таким чином, одержані теоретичні результати низького опору зсуву у двовимірній кристалічній гратці співпадають з результатами експериментальних досліджень і висновками інших дослідників, що стосуються металевих монокристалів досконалої будови і високої чистоти. Все це дає підставу для припущень про відсутність опору (дуже низький опір) при зсуві атомних площин у ідеальній кристалічній гратці зі сферично симетричним потенціалом міжатомної взаємодії, яка характерна для металів і інших пластичних кристалічних тіл.  Але у  реальних кристалічних тілах через наявність в них всякого роду дефектів, границь зерен та субзерен, поверхні і т.і., при зсуві атомних площин виникає опір, величина якого, в основному, залежить від структури цих кристалічних твердих тіл.

3 ВПЛИВ ПОВЕРХНІ НА ОПІР ЗСУВУ

АТОМНИХ ПЛОЩИН

У попередньому розділі йшло про те, що кристалічна гратка зі сферично-симетричним потенціалом міжатомної взаємодії може мати дуже низький опір зсувові атомних площин у деяких кристалографічних напрямах. Ці результати стосуються тільки ідеальної кристалічної гратки. У реальних твердих тілах присутність дефектів і, передусім, тонкого поверхневого шару, а у полікристалах – границь зерен та блоків зумовлює значний опір деформації зсуву. Більш досконалу будову мають спеціально вирощені монокристали, але через наявність в них поверхні вони лиш частково відповідають структурі ідеальної кристалічної гратки. “Всі суцільні і в тому числі тверді середовища мають тонкий характерний шар, властивості якого різко відрізняються від середовища у внутрішніх об’ємах” [34]. Ідеальна будова кристалічної гратки можлива, якщо число атомів безмежне, а у випадку обмеженого числа атомів ідеальна структура буде займати тільки частину об’єму. У поверхневому шарі атоми розміщені по-іншому і властивості мають інші. «...вільна поверхня є специфічним видом плоского дефекту у кристалі і має суттєвий вплив на його фізико-механічні  властивості, а саме: на пружну стадію деформування, межу пропорціональності і межу текучості, на загальний характер кривої “напруження-деформація” і різні стадії деформаційного зміцнення (на коефіцієнти деформаційного зміцнення і довготривалість окремих стадій); на процеси крихкого і втомного руйнування, повзучості, рекристалізації і т.і. с.7,[35]». Про особливості будови поверхні і її впливу на міцність твердих тіл йде мова у багатьох роботах [29, 31, 34-38]. Тому при дослідженні двовимірних кристалів враховували вплив поверхні.

3.1 Дослідження впливу поверхні на

двовимірній гратці

Модель кристала розглядали як двофазну систему, яка складається з внутрішніх областей нестійкої гратки ідеальної будови і поверхневих шарів, які перешкоджають зміщенню атомних площин. “При цьому недеформований об’єм кристалу ніби заточений у більш жорстку “сорочку” приповерхневого шару, який є зміцненим підвищеною густиною дислокацій [с.31,29]”.
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Рисунок 3.1 – Схема розрахунку енергії зсуву поверхневого
атома

Визначення затрати енергії на зсув поверхневого атома проводилось за схемою, наведеною на рис.3.1, при цьому вважали, що міжатомна відстань у поверхневому шарі дещо більша, ніж у внутрішніх областях і становить r=2,5 А0. Товщину поверхневого шару приймали в два атоми. Але товщина поверхневого шару, який має специфічну будову, може бути значно більшою, особливо у великих кристалах «Як було зазначено у розд.3. Для ряду перехідних металів з ОЦК та ГЦК граткою виявлено більш складний вид поверхневої релаксації – багатошарова релаксація. Поверхня характеризується багатошаровою релаксацією у випадку, коли два або більше верхніх атомних шарів кристала, паралельних до поверхні, зміщаються до верху або до низу порівняно з положеннями в об’ємі[с.132, 38]»

Потенціал міжатомної взаємодії у поверхневому шарі приймали таким же, як і для внутрішніх областей кристалічної гратки. Функція потенціальної енергії поверхневого атома має вигляд
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Енергія, що затрачується для зсуву атомної площини з N атомами з урахуванням опору поверхні, визначається як сума затрати енергії зсуву N атомів і енергії, затраченої на опір зі сторони поверхні
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– потенціальна енергія внутрішніх  атомів у площині після зсуву; E(0,N) – потенціальна енергія внутрішніх атомів перед зсувом; 
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На рис.3.2 наведені графіки затрати енергії на зсув атомної площини у напрямі [100] для кристалів шириною у 100 атомів, 150 і 200 атомів. З цих графіків видно, що при малому зсуві атомної площини витрата енергія зростає. При зсуві атомної площини на більшу відстань потенціальна енергія знижується. Максимум на кривій залежності зміни енергії від величини зсуву атомної площини розділяє деформацію на дві області – стійку і нестійку. Стійка область деформації характеризується затратою енергії на зсув. Для зміщення атомної площини у цій області необхідне зовнішнє зусилля. Якщо зусилля зняти, то система повернеться у початкове положення, де її енергія мінімальна – це зона пружних деформацій. У нестійкій області при зміщенні атомної площини енергія знижується і може відбуватись за відсутності зовнішніх сил. Зміщення атомної площини поза максимум на кривих 1-3 можна вважати елементарним актом пластичної деформації.
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N – кількість атомів в площині зсуву

Рисунок 3.2 – Зміна затрати енергії на зсув атомної площини у кристалах шириною:

1 - 200; 2 – 150; 3 – 100 атомів
Відповідно до рисунка 3.2 при деформації товстих монокристалів нестійка зона досягається раніше, ніж у тонких. Подібний характер деформації характерний для реальних кристалів. Так, межа пружної деформації товстих кристалів і їх міцність на 3-4 порядки менші ніж у ниткоподібних кристалах «вусах».
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Рисунок 3.3 – Затрати енергії при зсуві атомної площини

на z = 0.1 Ао у кристалах
На рисунку 3.3 наведена залежність затрати енергії при зсуві кристалів у напрямі [100] від їх розмірів. Виявлено, що енергія зсуву атомної площини на відстань 0.01 для тонких двовимірних кристалів додатна і це свідчить про їх високу стійкість і міцність. Збільшення розміру кристала призводить до зниження енергії зсуву і при ширині близько 500 атомів ця енергія знижується до нуля, а далі стає від’ємною.

Залежність витрати енергії при деформації кристала від його розміру пояснюється тим, що при зсуві поверхневих атомів затрати енергії майже незмінні, у той час як зниження енергії при зміщенні внутрішніх атомів у положення з нижчою потенціальною енергією залежить від кількості атомів у площині, тобто від розміру кристала. Для тонких кристалів витрата енергії при зсуві поверхневих атомів перевищує виграш енергії при зсуві внутрішніх атомів, але по досягненні кристала певного розміру, у нашому випадку близько 500 атомів у поперечнику, виграш в енергії перевищує її затрати.

Одержані дані є підставою для припущення, що реальні кристали великих розмірів і правильної будови нестійкі відносно малих зсувних деформацій. Тому для системи з великого числа атомів більш ймовірний стан існування - у вигляді сукупності малих кристалів (зерен та субзерен). Кристали значних розмірів нестійкі і діляться на дрібні кристали шляхом зсуву атомних площин при дії незначних зовнішніх зусиль. В міру дроблення кристала на малі кристали його стійкість зростає. У цьому випадку можна говорити про перетворення монокристала у полікристал, у якого опір зсуву атомних площин залежить від розміру субзерен чи зерен.

3.2 Вплив поверхні на міцність
ниткоподібних кристалів
Відповідно до одержаних висновків можна легко пояснити залежність міцності ниткоподібних монокристалів «вусів» від їх діаметра (рис.3.4). Дуже міцними є «вуса» малого діаметра (менше 5 мкм). При збільшенні діаметра «вусів» їх міцність знижується і при розмірах більше 50 мкм міцність співрозмірна з міцністю звичайних металів. Таке зниження міцності монокристалів є наслідком зменшення  впливу поверхні при збільшенні внутрішнього об’єму кристала. Пояснимо це детальніше.

Якщо припустити, що ідеальна кристалічна гратка є нестійкою, то опір зсуву атомної площини у бездефектному кристалі визначається тільки опором з боку поверхневого шару. Поверхневий шар товщиною у кілька атомів має специфічну будову, яка відрізняється від будови внутрішніх областей кристала. При зміщенні поверхневих атомів буде виникати сила опору. Опір зсуву внутрішніх атомів дорівнює нулю.  Вплив поверхневого шару у такому кристалі умовно можна замінити силою F. Оскільки товщина поверхневого шару кристала із зміною його поперечних розмірів змінюється мало, то можна вважати силу опору зсуву постійною величиною (F = const). Межа текучості кристалів у цьому випадку залежить від розміру кристала і може мінятися від високих значень для дуже тонких кристалів (“вусів"), до нуля для товстих монокристалів, що випливає з формули: 
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Діаметр “вусів" у мкм

Рисунок 3.4 – Напруження зсуву (а) [46] і межа текучості (б, в)[47] залежно від розміру кристалів; а, б - сталь; в - мідь
Рисунок 3.5 – Теоретична залежність межі текучості кристалів від їх діаметра
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Для обґрунтування припущення про те, що міцність “вусів”, в основному, зумовлена міцністю їх поверхні, шляхом розрахунку визначали силу, при якій “вуса” різного діаметра починають пластично деформуватись. Силу визначали з діаграм деформації розтягом ниткоподібних кристалів міді (рис.3.6, [39]). Напруження межі текучості “вусів”, одержаних для трьох різних їх діаметрів, перераховували в силу, при якій починається текучість. Результати занесені в таблицю 3.1.

Таблиця 3.1 – Напруження і сили початку текучості для трьох різних діаметрів “вусів” міді

	Діаметр “вусів”, мкм
	6.9
	9.4
	18.7

	Напруження текучості, МПа
	1750
	750
	250

	Сила початку текучості, Н 
	0.0653
	0.0527
	0.0686
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Рисунок .3.6 – Діаграми деформації мідних “вусів”

Одержані дані свідчать, що досліджувані монокристали починали текти під дією приблизно однакових сил, недивлячись на те, що їх поперечний переріз різний. Отже, можна зробити висновок, що зниження напружень зумовлено зростанням поперечної площі, яка при збільшенні не підвищує міцність “вусів”. Основну силу опору деформації “вусів” створює їх поверхня. Про значний вплив поверхні на міцність ниткоподібних кристалів висловлює Альохін [29]: с.82 «Бар’єрний ефект атомарно чистої поверхні може мати суттєве значення при деформації кристалів з малим поперечним перерізом і розвинутою поверхнею типу ниткоподібних кристалів та тонких плівок, де питомий об’єм приповерхневих шарів є значним порівняно з загальним об’ємом деформованого матеріалу. У цьому відношенні, мабуть, можна говорити про необхідність врахування цього ефекту при поясненні високої міцності «вусів» і тонких плівок, крім існуючої точки зору про вплив на міцність їх структурної досконалості».

Для полікристалічних зразків також характерна залежність їх міцності (межі текучості) від розмірів зерен чи субзерен. Ця залежність описується співвідношенням Петча-Холла

(у = (і + kу d – n,
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Рисунок 3.7 – Вплив розміру зерен на межу текучості алюмінію

де: d – діаметр зерна; (і  – напруження текучості; kу  – постійна.

На рис. 3.7 зображено, як межа пружності алюмінію високої чистоти (99,99%) змінюється від приблизно 1,5МПа до 3,5 МПа зі зміною числа зерен на 1 мм2 від 2 до 50. Для порівняння – критичне напруження зсуву для монокристалів алюмінію становить 0,9 МПа[40]. Одним з важливих чинників залежності межі текучості від розмірів зерен є вплив приповерхневих шарів.

Слід зауважити, що вплив поверхні на міцність кристалів треба розглядати у двох аспектах:

– зміцнюючому, що зумовлено специфічністю її будови і відповідно відмінністю властивостей щодо внутрішніх областей матеріалу;

– ослаблюючому, оскільки поверхня є місцем, де переважно зароджуються тріщини.

Зміцнюючий ефект поверхні для пластичних кристалів проявляється у підвищенні опору зсуву атомних площин. Це може бути зумовлено, з одного боку, відмінністю структури (інші параметри гратки, інше розташування атомів). “Велика кількість розглянутих експериментальних робіт є свідченням про те, що при деформації матеріалів з відмінним типом кристалічної гратки на поверхні утворюється більш міцний шар, ніж в об’ємі матеріалу”[с.19,29].

З другого боку, поверхневі атоми можуть мати відмінний тип зв’язку, наприклад, ковалентний. “[29] С.127 Крім того, безпосередній аналіз дифракційних картин з поверхні досліджувальних кристалів, засвідчив, що атоми у поверхневих шарах через відсутність сил міжатомного зв’язку з однієї сторони суттєво зміщені від своїх нормальних положень у кристалічній гратці. При цьому на поверхні кристала утворюються складні двовимірні структури з відмінною симетрією решітки, а також з іншою густиною, довжиною і типом зв’язку».

[27] Кан с.467 «Вивчення окисленого заліза високої чистоти за допомогою електронного мікроскопа показало, що у металі біля границь з окислом існує шар, структура якого відмінна від основної структури».

Особливість будови і відмінність типу міжатомного з’язку зумовлюють відмінність у міцнісних характеристиках поверхні і внутрішніх областей металів. [32], с.93 «Спеціальні дослідження , проведені з деформації зразків, які складені з кількох зрощених різноорієнтованих монокристалів, засвідчали, що граничні області, розділяючи окремі кристали, виявляють більш високий опір деформації, ніж самі кристали. 

[6] с. 359 Одержані дані також вказують на те, що саме міжблочні області визначають міцнісні властивості (тобто хід руйнування) у полікристалічних металах.

Цікаву гіпотезу, щодо високої міцності поверхневих шарів, а також границь зерен і субзерен висунув Архаров зі співробітниками[41]: “Подібними неоднорідностями (дефектами авт. прим.) зумовлена можливість співіснування, навіть у чистому металі, областей, в яких міжатомна взаємодія розрізняється за ступенем локалізації електронів, тобто ступенем проявлення міжатомного зв’язку різного типу – металевого і ковалентного. Таке співіснування виявлено, між іншим, у приповерхневих шарах у випадку іонно-електронної емісії під дією іонного бомбардування”.

Відмінність у структурі поверхневих шарів, може зумовлюватись силами натягу. Ці сили особливо проявляються у випадку малих частинок. Наприклад, при поверхневому натягу ( = 103 ерг/см2 і радіусі r тиск становить р=104 кГ/см2 (1000 МПа), тобто частинка витримує тиск у 10 тис. атмосфер. У деяких випадках вплив сил натягу настільки значний, що може викликати зворотну повзучість (повзучість Херінга-Наббарро), тобто скорочення, наприклад, тонкої мідної фольги, коли зовнішнє напруження дорівнює нулю.

З другого боку поверхня є місцем, де переважно зароджуються тріщини, що має суттєвий вплив на міцність [42]: “Міцність залежить від стану тонкого приповерхневого шару, в якому переважно зароджуються тріщини”.

Міцність кам’яної солі значно зростає, і вона пластично деформується за відсутності поверхневих тріщин. Доказом цього є випробування солі у середовищах, які не розчиняють сіль і розчиняють її разом з поверхневими тріщинами, створюючи бездефектну поверхню: [43], с.198 «Камінна сіль у гарячій воді робиться гнучкою, тоді як у гарячому маслі вона залишається крихкою. Ми також переконались, що у киплячому насиченому розчині солі камінна сіль залишається крихкою, тоді як у холодній воді тонкі кристали досить пластичні»

[39], «Байєр і Купер проводили хімічне полірування у в ортофосфорній кислоті при 210о С поверхні ниткоподібних кристалів Al2O3 і спостерігали при цьому десятикратне зростання міцності товстих зразків. На тонких зразках значного ефекту полірування не виявлено. Ці експерименти є прямим проявом ефекту Іоффе на ниткоподібних кристалах, суть якого у розчинності небезпечних поверхневих дефектів”.

[39], “Небезпеку дефектів поверхні ниткоподібних кристалів можна зменшити за допомогою поверхневих покриттів. Вейк виявив, що покриття товстих ниткоподібних кристалів Fe шаром нікелю товщиною у 100 атомарних шарів різко підвищує їх міцність”.

[44], с.84 «відома надзвичайно висока міцність тонких скляних ниток, яка сягає 500 кГ/мм (5000 МПа) порівняно з 4-6 кГ/мм2 у звичайному склі».

[45], с.145 «Додатковим підтвердженням домінуючої ролі таких мікротріщин є той факт, що старанно виготовлені свіжовитягнуті нитки скла мають міцність, яка наближається до теоретичної».

Враховуючи, що поверхня має значний вплив на міцність кристалів і що висока міцність властива не тільки ниткоподібним кристалам, але й тонким скляним ниткам, Г.В.Бережкова подає своє пояснення високої міцності: [44], с.88 «Було встановлено, що міцність росте при зменшенні як товщини, так і довжини зразків. Це дало підстави зробити висновок, про статистичну природу міцності. Аналогічна точка зору розвивається Струшиним, який, опрацювавши результати, одержані рядом авторів щодо залежності міцності ниткоподібних кристалів від поперечного перерізу за припущення постійності довжини, одержав добрий збіг статистичної теорії з досвідом.

Міцність ниткоподібних кристалів повинна визначатися об’ємом або поверхністю досліджуваного зразка залежно від ролі поверхневих і об’ємних дефектів у зниженні міцності. У випадку правильних припущень всі точки із загальних серій досліджень повинні збігатись або на графіку залежності міцності від об’єму зразка або від площі його поверхні. З порівняння таких графіків можна зробити висновок про визначальний вплив поверхневих дефектів на міцність ниткоподібних кристалів у даному випадку».

Запропоноване пояснення залежності міцності ниткоподібних кристалів від їх розмірів більше справедливе для крихких матеріалів, ніж для металів, оскільки пластичні матеріали малочутливі до концентрації напружень. Отже, можна зробити висновки про значний вплив поверхневих шарів на міцність ниткоподібних кристалів та некристалічних тонковолокнистих матеріалів.

3.3 Міцність деформованих
ниткоподібних кристалів
Висновок про домінуючий вплив поверхні на міцність ниткоподібних кристалів не узгоджується з загальноприйнятою точкою зору, що причиною високої міцності ниткоподібних кристалів (яка досягає значень 109 - 10 10Па і наближається до теоретичної) є дуже досконала їх будова. Наприклад, ниткоподібні кристали оксиду алюмінію мають межу міцності 2.8(1010Па, заліза – 1.38х10 10П а, міді 0.45(1010Па, нікелю – 0.3(1010Па. [2, 4, 11, 42], 

Але будову кристалічної гратки ниткоподібних кристалів і тонких плівок не можна вважати ідеальною через наявність в них поверхневих шарів, вплив яких на міцність стає визначальним при зменшенні їх розміру. Крім того, твердження про бездефектну будову ниткоподібних кристалів виглядають суперечливими, якщо взяти до уваги експериментальні результати, наведені у монографії Г.В.Бережкової [44]. С.62: ”Було виявлено, що у всіх випадках, крім одного, ниткоподібні кристали з однією, або двома осьовими дислокаціями витримують деформацію від 0,2 до 10%.” С.74 “На сьогоднішній день показано, що в ниткоподібних кристалах можуть бути присутні дислокації у великій кількості, особливо у товстих зразках.” Про присутність дефектів у ниткоподібних кристалах свідчать дані інших дослідників[39,47-49].

Нижче наведені експериментальні дані високої міцності деформованих ниткоподібних кристалів, які зовсім не вписуються у загальноприйняті погляди про високу міцність матеріалів як наслідок їх досконалої бездефектної будови.
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Рисунок 3.8 – Діаграма
розтягу монокристалів міді [39]

[39], с.207: «Однак мікрокристали міді дають надзвичайно високе зміцнення. Межа міцності їх досягає 100-120 кГ/мм2(109 -1010 Па). Ці результати були недавно одержані Шетті. Якщо вони правильні, то зовсім не зрозуміло, за рахунок яких механізмів зміцнення досягається така надзвичайно висока межа міцності, оскільки структури мікрокристалів, вирощених за методикою “вусів” і монокристалів не відрізняється, про що свідчать діаграми деформації.» При деформації мідного “вуса” було досягнуте значне зміцнення, яке за величиною близьке до теоретичної міцності (1200 МПа). Міцність цього “вуса" після пластичної деформації перевищувала межу текучості більш тонкого “вуса" (рисунок 3.8), хоч межа текучості більш товстого “вуса" була нижчою. Цей результат важко пояснити з точки зору ідеальної будови кристалічної гратки, оскільки висока міцність у цьому випадку одержана у кристалі після значної пластичної деформації, в результаті якої кристалічна гратка металу є дефектною.

Про високу міцність, яка зумовлена дефектною структурою, а не ідеальною будовою кристалічної гратки повідомляють і інші дослідники: [44], С.105 «Бережкова і Рожанський в електронному мікроскопі спостерігали полісинтетичні двійники у базисних стрічкоподібних ниткоподібних кристалах (-Al2O3. Під дією термічного удару ці стрічки розбивались на дуже тонкі (товщиною 200-500 Å) двійникові прошарки, утворюючи систему полісинтетичних двійників. При механічних дослідженнях виявилося, що ниткоподібні кристали з полісинтетичними двійниками мають найбільш високу міцність, яка досягає для стрічок перерізу 0,1-1 мк2 до 1500 кГ/мм2 (15000 МПа). Міцність недеформованих стрічок того ж перерізу становила 500 –1000 кГ/мм2 (5000- 10000 МПа).”

 [44], с.83 « Тут слід згадати про високу міцність інших ниткоподібних утворень – ниткоподібних кристалів суміші металів ,6(Cu-Fe, Cu-Ni, Fe-Co та ін.), які можуть бути названі так лише умовно, оскільки не є монокристалами і мають складну будову. Їх висока міцність зумовлена присутністю великої кількості дефектів і має характер дисперсного зміцнення.

Висока міцність характерна також для голчатих скалок (їх називають тріски або вуса розколу), які утворюються при розколі кристалів. При товщині в кілька мікронів їх пружні властивості відповідають ниткоподібним кристалам: [44], с.82 “ Ці тріски за механічними властивостями подібні до ниткоподібних кристалів, але суттєво відрізняються від них гаммою інших ознак. У трісках вибірковим травленням встановлено дуже високу густину дислокацій (до 109 см-2). Дислокації розміщені вздовж слідів ковзання. Це є свідченням того, що тріски піддаються пластичній деформації у процесі їх утворення.”

Вищезгадане дає підстави для висновку, що висока міцність ниткоподібних металевих монокристалів, яка близька до теоретичної, є більшою мірою наслідком зміцнюючого впливу поверхні, а також впливу специфічної дефектної структури твердих тіл, аніж ідеальною будовою їх кристалічної гратки.

При дослідженні мікро- і макромонокристалів значні відмінності спостерігаються у енергетичних затратах на їх деформацію. Розглянемо ще раз рис.3.8, де наведені величини питомих енергій, які необхідно затратити, скажімо, для 0,1 відносної деформації “вусів” і монокристалів (площі під кривими напруження – деформація). Затрати питомої енергії на деформацію тонких “вусів” є вищими, ніж для товстих “вусів” і значно перевищують ці затрати на деформацію макромонокристалів. Якщо ж розглянути затрати питомої енергії на деформацію тонких “вусів” і монокристалів з позицій дислокаційної моделі, то незрозуміло, чому існує така велика відмінність, адже в обидвох випадках при деформації необхідне генерування значної кількості дислокацій, а для цього необхідна затрата великої кількості енергії в обидвох випадках, а не тільки при деформації “вусів”.

4 ДОСЛІДЖЕННЯ ВПЛИВУ ФОРМИ І
СИМЕТРІЇ ПОТЕНЦІАЛІВ МІЖАТОМНОЇ ВЗАЄМОДІЇ НА ОПІР ДЕФОРМАЦІЇ ЗСУВУ
У ДВОВИМІРНІЙ КРИСТАЛІЧНІЙ ГРАТЦІ

Загалом потенціальна енергія взаємодії залежно від відстані між атомами визначається з рівняння:
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де: A і B – константи; m і n – показники степеня енергії сил притягання і сил відштовхування відповідно. При цьому завжди n>m.

У розділі 2 моделювали двовимірну кристалічну гратку з використанням сферично симетричного потенціалу міжатомної взаємодії. При розрахунку потенціальної енергії парної взаємодії двох атомів показники степеня вибрали рівними  n = 8 і m =1. Ці величини вибрані умовно і відповідають показникам потенціалу взаємодії іонної кристалічної гратки NaCl. Але для різних речовин потенціали міжатомної взаємодії є різними. Їх відмінності визначаються електронною структурою атомів та симетрією розподілу густини електронного газу. Очевидно, що все це має вплив на формування сил міжатомної взаємодії та енергії зв’язку, а також на властивості твердих тіл. Тому розглянемо ці питання більш детально.

4.1 Основні параметри, що характеризують
потенціали міжатомної взаємодії

Загалом міжатомна взаємодія характеризується трьома параметрами [7] ,с.6:

“1. Радіусом дії r(, на якому сили притягання малі 
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2. Характером розподілу електронної густини валентних електронів у просторі. Якщо цей розподіл є сферичносиметричний, то P є тільки функцією відстані P=f(r) і зв’язок є ненаправленим. Кожний атом намагається оточити себе максимально можливим числом сусідів – це випадок іонних і металевих зв’язків.

Якщо розподіл електронної густини валентних електронів анізотропний, то у сферичних координатах P=f(r,(,(), де (,( - просторові кути, і зв’язки мають направлений характер. Число найближчих сусідніх атомів до даного атома (координаційне число) дорівнює числу напрямів, в яких електронна густина максимальна. Це випадок ковалентних зв’язків.

3. Величиною енергії зв’язку U0: для U0>1еВ сильний зв’язок і для U0<1 еВ слабкий звязок”.
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Рисунок 4.1 – Залежність сили міжатомної взаємодії для різних m та n
На рисунку 4.1 наведені залежності сили взаємодії від віддалі між атомами для різних значень m та n (для розрахунку і побудови залежностей використовували дані, наведені у додатку А). Відповідно до графіків найбільш дальнодіюча сила відповідає показникам степеня m = 1 та n = 4, а короткодіюча – характерна для m=3 та n=8. Проведені розрахунки свідчать про зниження дальнодії сил міжатомної взаємодії при зростанні показників m та n. Їх підвищення також викликає зміщення максимумів сил взаємодії від точки рівноваги (зменшує (r). Оскільки при одноосному розтягу величина зовнішнього прикладеного напруження не може перевищувати напруження, які відповідають максимальній силі зв’язку, то можна вважати співвідношення (r/r – характеристикою еластичності з’вязку. Низькі значення m та n (наприклад, m=1 та n=4, (r=0.4) характерні для “м’яких”, що легко стискаються твердих тіл, з еластичним дальнодіючими зв’язками, до яких відносяться метали. Високі значення, m та n (наприклад m=3, n=8, (r = 0.15 ) відносяться до тіл з жорстким короткодіючим зв’язком і характерні для крихких твердих тіл.

Слід зазначити, що дальність дії і особливо величина (r впливає на встановлення стійких зв’язків між атоми і їх дальніми сусідами у твердому стані. Так, розміщення других сусідів атома з лівого боку максимуму на кривій сили міжатомної взаємодії відповідає стійкому зв’язку між ними (див. розділ 2, рис.2.9). При зміщенні атома, яке виникає від теплових коливань чи інших зовнішніх впливів, зростає сила міжатомної взаємодії. Ця сила сприяє поверненню атома у попереднє положення, подібно до того як сила тяжіння сприяє поверненню маятника у положення рівноваги. Якщо ж другі сусіди атома розміщені з правого боку максимуму сил міжатомної взаємодії, то це положення є нестійким, оскільки віддалення дальнього сусіда від атома зменшує силу взаємодії.
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Рисунок 4.2 – Залежність енергії міжатомної
взаємодії для різних m та n
Положення других сусідів атома відносно максимуму на кривій залежності сил міжатомної взаємодії впливає на формування структури твердих тіл – кристалічної чи аморфної. Атоми з короткодіючими силами міжатомної взаємодії (m=3, n=8) з малим значенням (r не можуть утворювати сильні і стійкі зв’язки з дальніми сусідами у твердому стані, оскільки останні не можуть наблизитись на відстань 
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. Відповідно до висновків розділу 2.1, тверді тіла з таким типом взаємодії не можуть кристалізуватися і є аморфними.

Значення m та n впливають також на величину енергії зв’язку (рис.4.2). Збільшення n при постійних значеннях m знижує потенціальну енергію взаємодії. Але зростання m при постійному n призводить до підвищення потенціальної енергії (зниження енергії зв’язку). При m=3 та n=9 атоми мають низьку енергію зв’язку і малі короткодіючі сили міжатомної взаємодії. Така взаємодія є характерною для твердих тіл з молекулярним типом зв’язку і аморфною структурою.
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а – сферичносиметричний;

б- асиметричний
Рисунок 4.3 – Різні форми
потенціалів
Сферично-симетричний потенціал є найбільш простим і подібним до потенціалу електричного поля точкового заряду. Для двовимірної моделі кристалічної гратки сферично симетричний потенціал можна зобразити у вигляді концентричних кіл (рис.4.3,а). На лінії кола радіусом r0 сили міжатомної взаємодії дорівнюють нулю.

Крім сферично-симетричного потенціалу, у випадку анізотропного розподілу електронної густини, існують складні форми потенціалів міжатомної взаємодії – у вигляді еліпсоїда чи інших значно складніших фігур. На рисунку 4.3,б зображено потенціал міжатомної взаємодії для атомів, які також утворюють двовимірну кристалічну гратку з квадратною коміркою. Але на відміну від гратки наведеної у розділі 2.3 (рис.2.10), ця гратка є стійкою, оскільки форма потенціалу така, що перші і другі сусіди атома розміщені  на рівноважних відстанях від атома r0I і r0, де  r0I = 2 0.5r0. У цьому випадку лінія, на якій сили міжатомної взаємодії рівні нулю, зображена складною фігурою, відмінною від кола. При такому потенціалі міжатомної взаємодії, кожний атом може взаємодіяти з вісьмома іншими атомами, які утворюють квадрат, у центрі якого розміщується атом. У цьому випадку зв’язки є направленими, що характерно для твердих тіл з ковалентним типом хімічного зв’язку.

Враховуючи сказане у розділі 2.1, утворення твердих тіл з газової фази відбувається за трьома відмінними процесами. Атоми з короткодіючими потенціалами взаємодіють зі своїми тільки першими найближчими сусідами і утворюють рідину, яка при зниженні температури твердіє. У атомах зі сферично-симетричними дальнодіючими потенціалами спочатку утворюється стійка взаємодія зі своїми першими сусідами – це рідкий стан, а при подальшому їх зближенні утворюється стійка взаємодія з їх другими сусідами – відбувається їх кристалізація. У випадку асиметричного потенціалу міжатомної взаємодії з направленими зв’язками утворюються тверді кристалічні тіла без проміжного рідкого стану.

4.2 Дослідження зсуву атомних площин
у двовимірній кристалічній гратці з квадратною коміркою при різних потенціалах

Дослідження проводили за методикою, що наведена у розділі 2 (додаток С). Розраховували зміну потенціальної енергії при зсуві атома 1 з атомною площиною у напрямі [100] для різних значень m та n. Для проведення порівняння зміни потенціальної енергії для різних m та n визначали відносну зміну енергії dE(z). Для цього визначали потенціальну енергію Е0 атома 1 при z=0 і зміну потенціальної енергії атома 1 – Е(z) при зсуві з атомною площиною відносно нерухомих перших і других сусідів 2,3,4. Після цього знаходили залежність відносної зміни потенціальної енергії dE(z) залежно від зсуву z атома 1 разом з атомною площиною з рівняння:

dE(z)=Е(z) – Е0.
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1 – m=1, n=4; 2 – m=1, n=9; 3 – m=3, n=9

Рисунок 4.4 – Зміна потенціальної енергії при зсуві атома з площиною у напрямі [100]

Повний розрахунок відносної зміни потенціальної енергії атома 1 наведено у додатку С. Результати досліджень наведені на рисунку 4.4. Відповідно до цих результатів для значень m=1 та n=4 при малих зміщеннях атома 1 разом з атомною площиною відсутні затрати енергії. При зростанні показників степеня ці затрати знижауться, і для високих значень n (криві 2 та 3) спостерігається зниження потенціальної енергії при зсуві атома, що означає відсутність опору гратки малим зсувним деформаціям. Отже, двовимірна кристалічна гратка зі сферично-симетричним потенціалом є нестійкою відносно малих зсувних деформацій, оскільки при зміщенні атомів у напрямі [100] їх потенціальна енергія зменшується.
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Рисунок 4.5 – Зміна потенціальної енергії при зсуві атома у різних напрямах

Слід зауважити, що нестійкість гратки виникає при одночасному зсуві всіх атомів площини і залежить від напряму зсуву. При зсуві атома 1 з площиною у напрямі [110] його потенціальна енергія зростає (крива 2 на рис. 4.5), що свідчить про високу стійкість кристалічної гратки при дії зсувних деформацій у цьому напрямі.
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Рисунок 4.6 – Зміна потенціальної енергії при зсуві атома у нестійкій 1 і стійкій
2 гратках

Нестійкість двовимірної кристалічної гратки з квадратною коміркою пов’язана, як було подано у розділі 2, зі сферичною симетрією потенціалу міжатомної взаємодії. Але ця ж гратка може бути стійкою, якщо її скласти з атомів, у яких потенціал взаємодії є асиметричним, таким, наприклад, як потенціал наведений на рисунку 4.3, б. У додатку наведено розрахунок зміни потенціальної енергії зсуву атома у напрямі [100] і [110] для двовимірної стійкої гратки з квадратною коміркою. Результати розрахунків відносної зміни потенціальної енергії атома при його зсуві у напрямі [100] подані на рисунку 4.6, крива 2. Для порівняння на цьому ж рисунку (крива 1) наведено залежність з рисунка 4.4 (крива 1). З цих графіків видно, що незначне зміщення атома у стійкій кристалічній гратці потребує затрати значної енергії, у той час як у нестійкій (гратці з низьким опором зсуву) цей опір на початку зміщення відсутній. Опір у нестійкій гратці виникає при більших зміщеннях, але величина цього опору на один-два порядки нижча, ніж у стійкій гратці.

Різні форми потенціального рельєфу (рис.4.4) нестійких кристалічних граток можуть відповідати різним механізмам пластичної деформації – ковзанню і двійникуванню. Плоске дно потенціального рельєфу з низько нахиленими краями відповідає механізму ковзання. Атоми однієї площини під дією невеликого зовнішнього напруження переміщаються відносно іншої площини на відстані більший ніж міжатомна.

Потенціальний рельєф з заглибленнями по обидва боки центрального положення атома (крива 2 рис. 4.4, та крива 1 рис.4.5), очевидно, відповідає механізму двійникування. При дії малого зовнішнього зусилля атоми зміщуються у “заглибину”, а атомна площина зміщується на відстань, меншу за міжатомну. Оскільки при такому зсуві затрати енергії відсутні, то зміщається одночасно багато площин.  Під час такого процесу йде зниження потенціальної енергії багатьох атомів, у результаті чого повинна виділятися велика кількість енергії. Експериментальні дані підтверджують інтенсивне виділення теплоти при двійникуванні, яке має місце під час деформації металевих монокристалів: [45], с.134 «Вивчення природи елементарного скачка (при двійникуванні, авт.) привело до встановлення двох важливих явищ. Суть одного з них у тому, що при скачкоподібній деформації проходить розігрів зразка за рахунок виділення імпульса тепла.”

Є також дані, одержані на монокристалічних зразках, які свідчать про падіння навантаження в процесі пластичної деформації за механізмом двійникування [45]. З рисунка 4.7 (область зубчатої лінії) видно, що процес двійникування супроводжується то наростанням, то падінням навантаження.
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Рисунок 4.7 – Крива деформації для монокристала міді при 4,2 К [45]

Загальноприйнято вважати, що у полікристалічних металах для двійникування необхідні більш високі напруження, що можна пояснити присутністю різного роду дефектів і поверхонь розділу. У монокристалах їх вплив незначний, тому в них: “двійникування виникає при менших напруженнях, ніж ковзання, с.104, [45]”.

4.3 Вплив зовнішніх чинників на форму
потенціального рельєфу двовимірної кристалічної гратки зі сферично-симетричним потенціалом міжатомної взаємодії

Згідно дослідженням, проведеним на двовимірній кристалічній гратці форма потенціального рельєфу енергії взаємодії атома з його найближчими сусідами при його зсуві з атомною площиною залежить від міжатомної відстані. До основних чинників, що впливають на міжатомну відстань належать зовнішні напруження і температура кристалічної гратки. Зовнішнє напруження може викликати збільшення або зменшення відстані (відносно рівноважної) між атомами. Схожий вплив на відстань між атомами має температура. Загалом рівноважна відстань між атомами досягається лиш за температури абсолютного нуля за відсутності дії зовнішніх напружень. Вищенаведені графіки є відображенням саме таких умов.

В реальності кристалічній гратці властива деяка температура, яка викликає зміщення атомів відносно їх рівноважного положення. Нами проведено дослідження впливу зміни відстані між атомами на форму потенціального рельєфу для двовимірної кристалічної гратки зі сферично-симетричним потенціалом міжатомної взаємодії [50].

Зміна міжатомної відстані може бути викликана як температурою, так і прикладенням зовнішніх зусиль, наприклад, дією гідростатичного тиску. Розрахунки подані у додатку C, а їх результати наведені на рисунку 4.8. Зміст дослідження полягав у тому, щоб визначити форму рельєфу потенціальної енергії атома при зсуві атомної площини у напрямі [100] при трьох різних температурах. Різні температури моделювали як зміну міжатомної відстані у кристалічній гратці.
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1 – Т1; 2 – Т2; 3 – Т3.

m = 1, n = 9; Т1 < Т2 < Т3
Рисунок 4.8 – Зміна потенціальної енергії при зсуві атома у напрямі [100] для трьох різних температур

Графік 1 зміни потенціальної енергії атома при зсуві атомної площини відповідає мінімальній температурі (0 К) . Графіки 2 і 3 (рис.4.8) одержані для випадку, коли внаслідок підвищення температури міжатомна відстань збільшилась з r01= 2.34 Ао при температурі Т1 до r02= 2.4 Ао при – Т2 i r03= 2.6 Ао при  – Т3. В результаті моделювання було встановлено, що збільшення відстані між атомами з ростом температури сприяє стабілізації гратки, що проявляється у зменшенні “горба” на дні потенціальної ями кривої 2, яка описує зміну енергії атома у безмежній кристалічній гратці (рис.4.8). При збільшені відстані до r03= 2.6 Ао (крива 3) "горб" зникає. Така зміна рельєфу потенціальної енергії означає, що для зміщення атома у цьому випадку необхідна затрата енергії. А це є свідченням того, що гратка при температурі Т3 є стійкою.

Отримані результати свідчать про температурну залежність стійкості двовимірної гратки з квадратною коміркою, міжатомна взаємодія в якій описується сферично-симетричним потенціалом. Квадратна гратка при високій температурі є стійкою. Зниження температури є дестабілізуючим фактором, у результаті якого квадратна гратка стає нестійкою, і незначні зовнішні зусилля викликають зсуви атомних площин. В результаті гратка перетворюється з квадратної у трикутну, яка є стійкою при низьких температурах. Таке перетворення можна розглядати як процес пластичної деформації. Підвищення температури викликає зворотний процес – відновлення гратки з квадратною коміркою. Подібний процес спостерігається у деформованих металах після їх нагрівання і називається рекристалізацією.
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Рисунок 4.9 – Залежність межі текучості ( від температури Т

для металів та їх сплавів [52]

Одержані теоретичні результати можна використати для пояснення температурної залежності межі текучості металів та їх сплавів (рис. 4.9).

Свого часу Зегер створив теорію температурної залежності межі текучості, використавши рівняння швидкості пластичної деформації при термоактивованому русі дислокацій [51]. Відповідно до цієї теорії межа текучості повинна підвищуватися при зниженні температури, що в дійсності спостерігається при значному діапазоні температур (рис. 2, ділянки 1-3). [52], с. 36 “...Але при подальшому зниженні температури для більшості металів і сплавів спостерігається відхилення температурних залежностей межі текучості і деформуючого напруження від монотонної кривої Зегера. Ці відхилення довго вважались аномаліями. Вони спостерігались як для моно,- так і для полікристалів і полягають у тому, що, починаючи з деякої характерної для даної речовини температури, межа текучості мало змінюється з пониженням температури, деколи від неї не залежить, а у деяких випадках не підвищується,  оскільки це випливає з теорії Зегера, а зменшується. Такі відхилення спостерігаються у настільки великої кількості металів і сплавів, що їх потрібно швидше всього вважати закономірностями, аніж аномаліями”(ділян. 4).

Наведені розбіжності можна пояснити підвищенням нестійкості гратки при зниженні температури. Відповідно до результатів моделювання існує температура, нижче якої гратка стає нестійкою. Нестійкість пов’язана з виникненням “горба” на дні потенціальної ями (рис.4.8, крива 1). Зниження температури сприяє цьому процесу (крива 1). Очевидно, при низьких температурах нестійкість гратки має домінуючий вплив на характер протікання пластичної деформації.
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Рисунок 4.10 – Залежність критичного напруження від температури при зсуві у напрямі [111] для монокристалів
вісмуту[53]

Результати дослідження залежності критичного напруження зсуву для монокристалів вісмуту при різних температурах (рис.4.10) є добрим підтвердженням результатів моделювання, оскільки структура монокристалів найбільш близька до ідеальної кристалічної гратки. Відповідно до наведеного графіка межа текучості (критичне напруження) для монокристалів вісмуту підвищується при зниженні температури, але при температурі близько 150К ця тенденція змінюється на зворотну. Подальше зниження температури призводить до пониження критичного напруження. Додатковим підтвердженням цього є експериментальні дані, наведені в роботі [45] , ст.119: «З недавніх досліджень великої кількості використовуваних у техніці сплавів на основі міді випливає, що багатьом з цих матеріалів властива перервна текучість при 4К.

У багатьох з них межа текучості і напруження текучості при 4К нижчі, ніж при 20К, на противагу звичайній температурній залежності цих параметрів. Для пояснення встановлених аномалій було зроблено припущення про те, що напруження, необхідне для зародження двійників, зменшується зі зниженням температури, і що при 4К деформація відбувається переважно внаслідок деформаційного двійникування.» Останнє є підтвердженням припущення, яке наведене вище (п.4.2), про відповідність двійникуванню форми потенціального рельєфу з ямками по обидва боки від початкового положення атома (“горб” на дні потенціальної ями). Така форма потенціалу і є характерною при температурі, яка близька до температури абсолютного нуля.

Перетворення кристалічної гратки з нестійкої у стійку при високих температурах свідчить про те, що пластичність повинна знижуватися. За даними, наведеними у роботі [54], зростання температури викликає відносне видовження і відносне звуження міді, нікелю, заліза та ін., що є свідченням зниження пластичності. Так «...пластичність міді, в якій при 200С (=32-62% і ( = 56-70% (відносне видовження і звуження відповідно, пр. авт.) з підвищенням температури поступово знижується до (=17-29% і ( = 17-30% при 500 - 600 0С» [54], с.11. Що стосується зниження межі текучості у високотемпературній області, то це, можливо, зумовлено домінуванням іншого механізму, пов’язаного з підвищенням рухливості атомів так званої аморфної пластичності [55].
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Рисунок 4.11 – Зміна потенціальної енергії атома при зсуві без впливу
тиску – 1 і при впливі тиску – 2

Зменшення міжатомної відстані при зниженні температури сприяє втраті стійкості кристалічною граткою. Однак міжатомна відстань також меншає і при впливі високого гідростатичного тиску. У цьому випадку потрібно очікувати, що вплив високого гідростатичного тиску буде дестабілізувати кристалічну гратку. Процес впливу гідростатичного тиску моделювали на двовимірній гратці, в якій m=1, n=3 (рис. 4.11. Про стійкість отриманої моделі гратки свідчить залежність потенціальної енергії атома при його зміщенні у напрямі [100] (рис. 4.11, крива 1). У цьому випадку для зміщення атома необхідно затратити енергію, що і є свідченням стійкості гратки. Зменшення міжатомної відстані внаслідок дії гідростатичного тиску призводить до втрати стійкісті кристалічної гратки, про що свідчить утворення “горба” на кривій 2 (рис. 4.11). Ці дані можна інтерпретувати як зниження опору зсувним деформаціям, в наслідок чого межа текучості в деяких пластичних матеріалах може знижуватися. Так, при зростанні гідростатичного тиску верхня межа текучості вуглецевої сталі знижується (рис. 4.12). Знижується межа текучості при дії гідростатичного тиску до 700 МПа попередньо деформованої латуні. Збільшення ступеня деформації відчутніше знижує межу текучості. У деяких випадках межа текучості не змінюється або зростає при зростанні пластичної деформації [57].
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Рисунок 4.12 – Вплив тиску на верхню межу текучості маловуглецевої сталі [56]

Таким чином, можна припустити, що вплив високого гідростатичного тиску дестабілізує кристалічну гратку твердих тіл, внаслідок чого всі тверді тіла, включаючи дуже крихкі, під впливом високого гідростатичного тиску стають  пластичними [56-58].

5 ПЛАСТИЧНІСТЬ І ЕЛЕКТРОННА
СТРУКТУРА ТВЕРДИХ ТІЛ

При комп’ютерному моделюванні для опису міжатомної взаємодії використовують, в основному, модель центральних сил, а міжатомна взаємодія описується різними потенціалами, які недостатньо враховують особливості електронної структури твердих тіл. Крім того, міцність і пластичність вважають залежними від структури твердих тіл і мало пов’язують ці характеристики з їх електронною структурою. «Справедливі твердження про те, що міцність і пластичність є структурночутливими характеристиками речовини, зазвичай не передбачають зв’язку структури і електронної будови» [59].

У попередніх розділах розглянуто вплив температури і гідростатичного тиску на стійкість гратки за умови незмінності характеру міжатомної взаємодії. Такий підхід слід вважати умовним і прийнятним у допустимих межах, оскільки зміна зовнішніх чинників викликає як кількісні, так і якісні зміни в електронній структурі твердих тіл, що в результаті має вплив на формування потенціалу міжатомної взаємодії. Внаслідок цього можуть відбуватися перетворення, що супроводжуються перебудовою кристалічної гратки і зміною типу хімічного з’язку. Поліморфні перетворення мають місце у багатьох твердих тілах. [59]: «При підвищенні температури відбуваються глибокі зміни електронної структури простих і складних речовин. У перехідних металах з підвищенням температури ліквідуються метастабільні електронні конфігурації і утворюються більш стабільні, що частково викликає, полиморфні (-( перетворення титану, цирконію і гафнію.» Деякі поліморфні перетворення супроводжуються зміною типу хімічного зв’язку, наприклад, як у олова, що при температурі -13,3 0С має поліморфне (-( перетворення зі зміною металічного зв’язку у ковалентний. Подібні перетворення, мають місце при дії високого гідростатичного тиску. Так, класичний напівпровідник, яким є германій, при тиску 1500МПа і кімнатній температурі стає звичайним металом.

Всі ці перетворення в кінцевому результаті викликають зміну властивостей твердих тіл у тому числі міцності і пластичності. Тому вивчення природи цих змін і взаємозв’язку між електронною структурою та пластичністю твердих тіл з урахуванням стійкості кристалічної гратки є актуальним.

5.1 Утворення конденсованого стану речовини.

Зміна електронної структури при зближені атомів

При моделюванні двовимірної кристалічної гратки розглядали атом як матеріальну точку, яка має заданий потенціал, що не міняє свого характеру при зміні відстані між цими точками. Це дуже загальна модель. Реальні атоми мають свої геометричні розміри, які визначаються їх електронними оболонками. При зближенні реальних атомів мають місце складні процеси їх взаємодії.

При малих відстанях між атомами кожний з них потрапляє у досить сильне електромагнітне поле, яке створене сусідніми атомами, що взаємодіють з ним. У цьому випадку така взаємодія впливає на енергетичні рівні електронів у атомах. Для прикладу розглянемо процес зближення атомів у кристалічній гратці натрію. Спочатку розмістимо атоми на такій відстані, коли взаємодія між ними буде майже відсутня. Тоді кожний атом можна розглядати як вільний і енергетичний стан електронів у ньому вважати таким же, як і в окремому взятому ізольованому атомі. На рисунку 5.1 зображені енергетичні схеми двох ізольованих атомів натрію. Кожний атом зображений у вигляді плоскої веретоподібної потенціальної ями, яка обмежена потенціальними кривими залежності потенціальної енергії електрона від відстані його до ядра. У середині ями проведені енергетичні рівні, на яких розміщені електрони: 1s, 2s, 2p, 3p і т.д. На рівнях 1s і 2s розміщені по два електрони, на рівні 2p – шість, на рівні 3p – один електрон, на рівнях, що лежать вище 3p, електрони відсутні. Атоми відділені один від одного бар’єрами товщиною r. Висота бар’єрів для електронів, що знаходяться на різних рівнях, є різною: вона дорівнює відстані від цих рівнів до нульового рівня. Потенціальний бар’єр є перепоною для вільного переміщення електронів від одного атома до іншого. На рисунку 5.1 у верхній частині зображена якісна картина розподілу імовірності електронів 3s і 2s на тій чи іншій відстані від ядра. Максимум цих кривих відповідає приблизно положенню Боровських орбіт цих електронів3s і 2s.

Піддамо гратку повільному однорідному стиску, не порушуючи при цьому її симетрії. При зближенні атомів взаємодія між ними буде зростати і на відстані r, яка дорівнює параметру гратки d, досягає нормальної своєї величини. Потенціальні криві, які відмежовували сусідні атоми, частково накладаються одна на одну і дають сумуючу потенціальну криву, що проходить нижче нульового рівня (рис. 5.2). А це означає, що зближення атомів викликає зменшення як ширини потенціального бар’єру, так і його висоти, сприяючи переміщенню електронів від одного атома до другого. На рисунку 5.2 також зображено зміну хвильових функцій валентних електронів при зближенні атомів. При r = d ці функції перекриваються на стільки, що дають електронну хмарку практично рівномірної густини. Цьому відповідає стан повного усуспільнення (делокалізації) валентних електронів, при яких ймовірність знаходження їх в якому-небудь місці гратки є однаковою.

На рисунку 5.2 видно, що електронні хмарки внутрішніх оболонок атома практично не перекриваються. Це свідчить про те, що стан внутрішніх електронів у кристалі залишається майже таким, як і в ізольованих атомах.
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Рисунок 5.1 – Енергетична схема двох 

ізольованих атомів натрію [11]
Взаємодія атомів при утворенні кристалічної гратки викликає розширення енергетичних рівнів атомів і перетворення їх у кристалі в енергетичні зони. Це розширення є наслідком хвильових властивостей електронів і безпосередньо пов’язане зі зменшенням рівня локалізації їх у кристалі порівняно з ізольованими атомами.

У металах делокалізація валентних електронів є найбільшою, що зумовлює їх високу електропровідність і пластичність. Але по при спільність цих властивостей, які кардинально відрізняють їх від інших твердих тіл, метали мають також і свої відмінності.

Порівняння властивостей металів з електронною будовою атомів, що їх утворюють, дають підстави поділити метали на дві групи, а саме нормальні і перехідні[24].

Нормальні метали характерні тим, що d-рівні їх атомів повністю заповнені або повністю не заповнені. Елементи з повністю заповненими nd10-оболонками (n = 3,4,5) Cu, Ag, Au, відповідно утворюють окрему групу благородних металів. Ці метали – місток між нормальними і перехідними металами.

Особливістю перехідних металів є те, що порівняно з нормальними вони характеризуються властивостями, які більш складно залежать від електронної будови. Ця особливість пояснюється складністю структури валентних рівнів, яка зумовлюється наявністю в них близьких енергетичних підрівнів. Так , у першій групі перехідних металів такими рівнями є 4s, 3d, 4p. Це і призводить до нестійкого розподілу електронів між підрівнями. Під дією зовнішніх чинників 4s електрони можуть переходити на 3d – підрівень, а 3d-електрони – на підрівень 4p. Звісно, що такі переходи повинні впливати на валентність перехідних металів, яка при цьому повинна змінюватись. Більше того, такий перерозподіл електронів між електронними підрівнями може призвести і до зміни симетрії кристалічної гратки. Ці зміни добре спостерігаються у випадку перехідних металів.

Для перехідних металів характерним є те, що зв’язок в них є більш сильним, ніж у випадку неперехідних. Це зумовлено тим, що у перехідних металах у міжатомному зв’язку беруть участь не лише s-, але і d-електрони. Останнє у свою чергу призводить до того, що перехідні метали є тугоплавкими, характеризуються високими теплотами випаровування, високою твердістю і міцністю.
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Рисунок 5.2 – Енергетична схема двох атомів натрію, які зближені на відстань параметра гратки [11]
5.2 Вплив електронної структури твердих тіл на їх
механічні властивості

Відомо, що тип хімічного зв’язку визначається електронною структурою твердих тіл і залежить від рівня локалізації їх валентних електронів. Вважається, що у твердих тілах з металевим типом хімічного зв’язку електрони менш локалізовані, ніж у кристалах з іонним зв’язком чи ковалентним. Разом з тим відомо, що метали є більш пластичними і менш міцними ніж кристали з іонним зв’язком чи ковалентним.

Зв’язок електронної структури твердих тіл з їх механічними властивостями – міцністю і пластичністю – розглянуто Самсоновим зі співробітниками у створеній ними конфігураційній моделі речовини [59,60]. Відповідно до цієї моделі вважається, що у конденсованому стані речовин можливе співіснування двох підсистем валентних електронів – частково локалізованих і колективізованих, що визначає їх міцність і пластичність, [59] і «Міцність речовин визначається силою зв’язку між атомами і направленістю цього зв’язку. Маючи на увазі розподіл у твердому тілі валентних електронів атомів на локалізовані і нелокалізовані, можна вважати, що міцність зв’язку залежить від рівня і типу локалізації, яка збільшується з підвищенням локалізації і направленості зв’язку».

Відомо, що кубічний алмаз має серед простих речовин підгрупи ІVА найбільшу твердість і міцність, що визначається в ідеальному випадку локалізацією всіх валентних електронів атомів вуглецю в енергетично стійкі sp3 конфігурації з одночасним утворенням жорстких направлених зв’язків, що визначає загалом, виникнення і структуру гратки алмазу. При переході від алмазу до кремнію і далі до германію ступінь локалізації у sp3-конфігураціях знижується, що призводить до зниження твердості і міцності, більш легкого навантаження зв’язків при деформуванні, однак ступінь локалізації зберігається ще настільки високою, що кубічна алмазоподібна гратка зберігається. При переході до олова енергетична стійкість sp3-конфігурацій через збільшення головного квантового числа валентних s,p-електронів зменшується настільки, що біле олово втрачає кубічну структуру та міцність і стає пластичним, але деформується з відомим “криком олова”, яке є наслідком порушення залишкових sp3-конфігурацій атомів. При охолодженні олова відбувається поліморфне його перетворення у сіре олово, яке має кубічну гратку алмазу і є непластичним, що викликано формуванням sp3-конфігурацій з нелокалізованих електронів при зниженні температури. Перехід до свинцю пов’язаний з подальшим зниженням цієї енергетичної стійкості, практично відсутності sp3-конфігурацій, значним зниження міцності, твердості і підвищенням пластичності, при цьому охолодження свинцю практично не може підвищити ступінь локалізації настільки, щоб могла відновитися кубічна алмазоподібна структура.

При утворенні простих речовин з інших s,p-елементів, а також з s-елементів спостерігається аналогічна картина зміни міцності, при цьому, крім зменшення енергетичної стійкості і жорсткості зв’язків, зі збільшенням головного квантового числа валентних електронів суттєвий вплив мають також вакантні стани на глибоких f-оболонках, на які переходить частина електронів зі зменшенням локалізації у sхpу-конфігурації (4f-стани олова, сурми, телуру).

Аналогічно поводять себе метали, міцність яких збільшується з ростом ступеня локалізації і підвищенням енергетичної стійкості електронних конфігурацій, однак у цьому випадку суттєве значення має характер температурної зміни конфігураційного спектра, у якому при підвищенні температури ліквідуються менш стійкі конфігурації і переважають через це найбільш стійкі. Ліквідація з ростом температури конфігурацій проміжного спектра призводить до меншого електронного обміну (до значної “інертизації” цих атомів), послаблення зв’язку і таких ефектів, як текучість, висока і надвисока пластичність; частково, цим визначається стадія прискореної повзучості, характерна для багатьох перехідних металів [59].

Таким чином, у загальному випадку міцність і пластичність речовин визначається ступеннем локалізації, при цьому зменшення локалізації, енергетичної стійкості електронних конфігурацій і підвищення частки нелокалізованих електронів викликає зниження міцності і пластичності, яка може ще збільшитись при об’єднанні нелокалізованих електронів у пари, а також при ліквідації проміжних конфігурацій, точніше – при максимальному досягненні однотипності конфігурації локалізованого стану[60].

5.3 Зв’язок пластичності металів
з їх електропровідністю

Відомо, що електронна структура визначає тип хімічного зв’язку твердих тіл. А це є дуже суттєвим при вивченні природи пластичності, адже загальновідомо, що схильність тих чи інших тіл пластично деформуватися залежить від типу хімічного зв’язку. Зі всіх кристалічних тіл найбільш пластичними є метали. Одночасно вони є найкращими провідниками електричного струму. Ось як на рахунок цього висловився свого часу Френкель[4]: “Метали, в особливості монокристалічні, до їх механічної обробки (тобто наклепу) є найбільш пластичними поміж усіма тілами; якщо з електричної точки зору вони відрізняються від діелектриків своєю електропровідністю (при низьких температурах), то з точки зору своїх механічних властивостей вони настільки ж сильно відрізняються від діелектриків (які стають особливо крихкими при низьких температурах) саме своєю пластичністю. Ці обставини безсумнівно вказують на те, що висока пластичність металів пов’язана з наявністю в них колективізованих електронів. Однак природа і походження цієї кореляції залишаються незрозумілими”.
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1 – нормальний стан;

2 – надпровідність
Рисунок 5.3 – Криві розтягу свинцю при 4.2 К [61]
Яскравим прикладом зв’язку електропровідності з пластичністю в металах є експериментальні дані зниження межі текучості монокристалів свинцю при переході їх у надпровідний стан (рис.5.3).

Для відповіді на запитання, чому існує зв’язок пластичності і електропровідності, повернемось до прикладу, який відображає зміну у взаємодії між атомами при їх зближенні (рис.5.1,5.2). При зменшенні відстані між атомами внаслідок зменшення потенціального бар’єру валентні електрони можуть легко переміщатись по твердому тілу, що зумовлює його електропровідність. Метали належать до пластичних речовин, у яких валентні електрони делокалізовані. Делокалізацію електронів можна викликати, як було показано вище, шляхом зближення атомів. При дії високого гідростатичного тиску атоми речовини зближаються, і потенціальні бар’єри між ними зменшуються, тому електрони легко можуть пересуватись від атома до атома. Наслідком делокалізації є електропровідність.

При відповідному гідростатичному тиску фактично кожне тверде тіло може стати електропровідним при досягненні між його атомами відповідної відстані. З іншого боку, оскільки у металах колективізація електронів проходить без впливу зовнішнього стиску, то можуть виникати сумніви щодо правильності такого висновку. Можливо електропровідність твердих тіл є наслідком зміни типу хімічного зв’язку, а саме, металевого? Але дослід, який провів І.К. Кікоїн на парах ртуті, є підтвердженням того, що електропровідність є наслідком тільки зближення атомів на відповідну відстань. Суть експерименту полягає у такому.

Пара ртуті ізотермічно стискувалась при температурі, що вища за критичну, тобто за умов, коли підвищення тиску призводить лише до зближення атомів пари і виключає її конденсацію у рідину чи тверде тіло. Більш того, вибрана температура була недостатньою для термічної іонізації атомів, свідченням чого була відсутність електропровідності при низьких початкових тисках. Зі збільшенням тиску ртутна пара стала провідною [24].

У металах у твердому стані іонізація атомів виникає за рахунок перекриття зовнішніх електронних оболонок сусідніх атомів. При цьому валентні електрони колективізуються, і таким чином утворюється система: іонний кістяк плюс колективізовані електрони. І тут постає питання: Чому метали зближуються на таку близьку відстань, що у них перекриваються електронні оболонки, а для інших тіл для такого зближення необхідним є зовнішній тиск?

На це запитання дає відповідь запропонована модель, відповідно до якої відстань у металах є скороченою внаслідок сферичної симетрії потенціалу міжатомної взаємодії і його дальнодії. Такий тип потенціалу зумовлює виникнення сил притягання між атомами і їх дальніми сусідами, які урівноважуються силами відштовхування атомів і перших сусідів при їх зближенні (див. розд. 2). Тобто, метали внаслідок специфіки міжатомної взаємодії стискаються за рахунок внутрішніх сил, подібно як діелектрики внаслідок дії гідростатичного тиску. При цьому як перші так і другі стають електропровідними.

З іншого боку, електропровідність є підтвердженням запропонованої моделі, адже перекриття електронних оболонок, яке зумовлює колективізацію електронів, це – проникнення однієї електронної оболонки в іншу, що безумовно викликає сили відштовхування, які для збереження такого положення повинні урівноважуватись якоюсь силою. У випадку металів з їх дальнодіючими потенціалами міжатомної взаємодії сили відштовхування урівноважуються за рахунок сил притягання, що виникають за рахунок взаємодії з дальніми атомами. У діелектриків потенціали міжатомної взаємодії короткодіючі. Такі потенціали не забезпечують між дальніми атомами достатньої величини сил притягання через їх малі значення на великій відстані. У цьому випадку зближення атомів недостатнє для перекриття електронних оболонок, і діелектрики  не є електропровідними. Щоб забезпечити електропровідність у діелектриках необхідна дія зовнішнього гідростатичного тиску, який викликає достатнє зближення атомів і забезпечує перекриття зони валентних електронів з зоною провідності.

Відомо, що тверді тіла, навіть особливо крихкі, під дією високого гідростатичного тиску  стають  пластичними, а його дія на пластичні матеріали сприяє підвищенню їх пластичності [56-58,62]. [56], с.10: «У самому загальному вигляді інтерпретація цього ефекту полягає у тому, що всесторонній стиск, подавляючи розтягуючі компоненти напружень і перешкоджаючи тим самим утворенню розривів, збільшує можливість пластичної деформації. Зростання пластичності під тиском більшою мірою виражено у кристалічних тілах, де підвищення пластичності і міцності можна уявити собі як результат дії високих стискаючих нормальних напружень у площинах зсуву, які затримують розвиток субмікроскопічних і мікроскопічних тріщин. Більш того, глибоке холодне деформування викликає (частково у металах) сильне роздрібнення кристалітів і підвищення дисперсності неоднорідності будови, що, як відомо, сприяє підвищенню міцності.

Очевидно, що у випадку крихких матеріалів ефект тиску виступає феноменологічно більш чітко, оскільки ці матеріали одержують нову якість - пластичність, тоді як у матеріалах, які є пластичними у звичайних умовах , спостерігаються лишень більш або менш суттєві кількісні зміни».

[62], с.26: «При стисках 15000-25000 дан/мм2 (близько 1500-2500 МПа) сталь стає настільки пластичною, що її відносне звуження досягає 99%, відносне звуження броньованої сталі дорівнює 58%, сірого чавуну – близько 30%, кам’яної солі – 20%, мармур дає пластичне видовження близько 25%».

З другого боку, слід враховувати, що гідростатичний тиск викликає зближення атомів і у цьому випадку можна говорити про збільшення еластичності міжатомного зв’язку (див. розд. 3) і як наслідок – підвищення пластичності, а по досягненні відповідної величини для крихких твердих тіл з короткодіючими потенціалами взаємодії, – про перехід кількості у якість – перетворення крихких тіл у пластичні.

Про взаємозв’язок пластичності і еластичності хімічного зв’язку йдеться у конфігураційній моделі твердих тіл, [59]: «Наявність нелокалізованих  електронів і обмін між ними та локалізованими створює відому “еластичність” хімічного зв’язку...  Така еластичність є характеристикою здатності вузлів кристалічної гратки переміщатися при деформації без розриву міжатомних зв’язків і без руйнування матеріалу. Для кожної кристалічної гратки характерна своя міжатомна відстань rm, яка відповідає стійкій рівновазі сил притягання та відштовхування, що діють між атомами.

У дійсності положення вузла кристалічної гратки при тих чи інших умовах може коливатись близько положення, яке визначається міжатомною відстанню rm у той чи інший бік (головним чином у бік збільшення міжатомних відстаней внаслідок ангармонічних коливань) без порушення цілісності гратки до тих пір, поки при віддалені вузлів гратки на деяку критичну відстань rK не настане розрив зв’язку. Величина області міжатомних відстаней rm – rK визначає еластичність тої чи іншої речовини і відповідно її здатність до пластичної чи крихкої деформації. Підвищення ступеня локалізації і енергетичної стійкості електронних конфігурацій викликає зниження еластичності хімічного зв’язку між атомами”.

Додаткове зближення атомів за рахунок впливу гідростатичного тиску підвищує еластичність хімічного зв’язку, через що всі речовини стають пластичними. У металах відповідно запропонованої моделі специфіка міжатомної взаємодії зумовлює додаткове зближення атомів, що підвищує еластичність зв’язку та знижує стійкість гратки, внаслідок чого вони є пластичними і електропровідними.

Отже, запропонована модель дає змогу пояснити існуючий зв’язок між електропровідністю і пластичністю твердих тіл. Окрім того, стає зрозумілим, чому існує такий зв’язок між зовсім різними за своєю суттю явищами – пластичністю і електропровідністю. Існування такого зв’язку зумовлено тим, що ці явища виникають внаслідок однієї і тієї ж причини – додаткового зближення атомів. У металах це є наслідком специфіки міжатомної  взаємодії, в інших твердих тілах – при дії зовнішніх сил (гідростатичного тиску). У той же час природа цих явищ є різною. Електропровідність виникає внаслідок перекриття зони валентних електронів з зоною провідності, а пластичність - наслідок зміни стійкості кристалічної гратки (зростання еластичності хімічного зв’язку).
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Рисунок 5.4 – Діаграми розтягу
монокристалів фтористого літію а і
германію б [40]

Такий підхід до пояснення пластичності твердих тіл дає змогу зрозуміти аномальну, з точки зору сучасних поглядів
, пластичність неметалевих кристалів. Тверді тіла з ковалентним та іонним типом міжатомних зв’язків вважаються непластичними. Але хлористе срібло є досить пластичне. При кімнатній температурі брусок хлористого срібла можна розкатати у тонку пластину [63]. Згідно з даними [40] монокристали фтористого літію і германію теж пластично деформуються при звичайних умовах (рис.5.4). Монокристали NaCl, SiO2 та ін. неметалевих речовин теж є пластичними [65].

Пластичність деяких неметалевих кристалів свідчить про те, що в них також виникає зближення атомів за рахунок сил притягання між атомами і їх дальніми сусідами, подібно як це має місце у металах. Внаслідок скорочення відстані між атомами і їх першими сусідами збільшується еластичність їх зв’язку, тому зростає пластичність. Однак через слабкість сил взаємодії це зближення атомів є недостатнім для перекриття зони валентних  електронів  з зоною провідності і тому ці речовини є напівпровідниками. З іншого боку, недостатнє зближення атомів гратки є наслідком значно нижчої їх пластичності порівняно з металами.

5.4 Електронна структура реальних твердих тіл

Вище розглянуто випадок для твердих тіл з ідеальною кристалічною граткою. Але “Енергетична структура кристалів з дефектами суттєво відрізняється від структури ідеального кристалу”[66, с.97]

Реальні тверді тіла кристалічної будови мають безліч різноманітних дефектів. Відповідно до загальноприйнятої класифікації вони поділяються на точкові, лінійні, двовимірні і тривимірні. У загальному дефекти можна розглядати як локальні області кристалічної гратки з відхиленням від правильної будови. Дефекти вносять зміни у положенні сусідніх атомів, при цьому їх вплив поширюється на значну відстань. Очевидно, що відхилення параметра гратки можуть бути, як в один так і в другий бік. Відповідно зв’язки між такими атомами будуть формуватись по-різному. При збільшенні міжатомної відстані відбувається локалізація електронного газу, при зменшенні – делокалізація. Не виключено, що у деяких випадках такі зміни будуть мати не тільки кількісний характер, але й якісний, а саме викликатимуть зміну типу хімічного зв’язку. Внаслідок цього змінюватимуться властивості локальних областей кристалічної гратки, про що згадувалось вище, коли мова йшла про приповерхневі шари і границі зерен і субзерен. Отже, [59]: “Міцність і пластичність як простих речовин так і їх сполук, очевидно, визначаються в першу чергу особливостями електронної структури, яка визначає також ступінь ймовірності утворення тих чи інших дефектів кристалічної будови, які після їх виникнення створюють додаткову зворотну дію на електронну будову речовини”.

Ці погляди розвинуті Архаровим зі співробітниками у їх статті [41]: “Раніше на основі розгляду енергетичних рівнів атомів у твердому тілі прийшли до висновку, що локалізація у ньому електронів в атомно-мікроскопічному масштабі повинна викликати підвищення міцності, делокалізація їх – збільшення пластичності. Тому при обговоренні значення локалізації електронів і зумовленого її зміною міжатомного зв’язку у твердому тілі для його міцнісних і пластичних властивостей необхідно уточнити і деталізувати питання. 

Слід розглядати варіації ступеня локалізації електронів і відповідні зміни характеру міжатомного зв’язку у тій чи іншій окремо взятій ділянці.

Подібними неоднорідностями (поверхня, границі зерен та субзерен і ін., авт.пр.) зумовлена можливість існування навіть у чистому металі областей, в яких міжатомна взаємодія відрізняється за ступенем локалізації електронів, тобто ступеня проявлення міжатомних зв’язків різного типу – металічного або ковалентного.

Властивості матеріалу у мікроскопічному об’ємі формуються по-різному у реально досконалому монокристалі та полікристалічному тілі (до полікристалічних тіл слід віднести і недосконалий монокристал, який має блоки).

У першому випадку властивості формуються на аддитивній основі: переважання у матеріалі областей з вираженим посиленням частки ковалентного зв’язку викликає підвищення його міцності, домінування ж областей, де підсилений металевий зв’язок, сприяє підвищенню пластичності. При цьому властивості матеріалу у мікроскопічному об’ємі визначаються не тільки (і не стільки) сумою часток у цьому об’ємі ділянок зі збільшенням ковалентного чи металевого зв’язку, більш суттєвим є ступінь дисперсності, густина і рівномірність таких ділянок в об’ємі матеріалу.

У другому випадку специфіка полікристалічної структури – викривлення гратки, які властиві міжкристалічним з’єднанням, створює у полікристалічному матеріалі досить неоднорідний розподіл областей, які володіють по різному зміненими силами зв’язку як відносно їх типу, так і величини. У той час як у середині кожного монокристального зерна полікристалічного матеріалу формуються властивості за першим (адитивному) механізмом, вклад у властивості тіла як цілого з боку міжкристалічних з’єднань може виявитися непропорційно великим порівняно  з тією досить незначною часткою, яку складає весь об’єм матеріалу міжкристалічних з’єднань у загальному об’ємі тіла. Тут проявляється геометрична специфіка міжкристалічних з’єднань; їх значна протяжність у двох вимірах при дуже малій ефективній товщині і об’єднання їх у складнорозгалужену систему прошарків, які пронизують все полікристалічне тіло. Співставляючи негомогенність зв’язків, яка виявлена у поверхневих шарах металевих кристалів, з умовами локалізації електронів у зонах міжкристалічних з’єднань, вважаємо досить можливим припущення, що властиве зонам міжкристалічних з’єднань викривлення кристалічної гратки і зумовлена ними надлишкова енергія сприяє підсиленню частки ковалентного зв’язку у цих зонах. Ці обставини у свою чергу сприяюють крихкому руйнуванню цих зон у багатьох випадках, навіть у чистих полікристалічних металах.”

Вищенаведені висновки можна одержати, якщо розглянути залежності (рис.5.1 і 5.2) зміни ступеня локалізації електронного газу у твердих тілах при зміні відстані між атомами. Структура одного і того ж металу може мати значні відмінності через присутність різної кількості дефектів, яка у загальному випадку і визначає механічні властивості металу – його міцність і пластичність. Але дефект зумовлює зміну відстані між атомами у локальній області. Зміна відстані визначає той чи інший ступінь локалізації електронного газу і відповідно механічні властивості цієї локальної області матеріалу.

5.5 Іонно-електронна модель твердого тіла

Враховуючи модель кристала запропоновану у розділі 3 і конфігураційну модель твердого тіла, пропонується для розгляду іонно-електронна модель (рис.5.5).

Ця модель являє собою правильну кристалічну гратку, на периферії якої є приповерхневі шари, що мають свою специфічну будову. У внутрішніх областях кристалічної гратки розміщені позитивні іони, між якими діють сили відштовхування, що екрануються вільними електронами. Ступінь екранування електронами сил відштовхування між іонами залежить від їх концентрації. Відстань між іонами і їх ближчими сусідами є малою, тому імовірність знаходження електронів між ними є також малою, що зумовлює існування сил відштовхування між іонами. Більші відстані між іонами і їх другими сусідами означає більший ступінь локалізації і зумовлює  більшу ймовірність знаходження валентних електронів (більшу концентрацію електронного газу), внаслідок чого виникають сили притягання між ними. Ці сили притягання сприяють додатковому зближенню атомів, делокалізації електронів і “витісненню” їх на периферію кристала. Оскільки іонний остов кристала утворює потенціальну яму для вільних електронів, то вони не можуть покинути його, а концентруватимуться у приповерхневих шарах. Тут же знаходяться електрони, які внаслідок флуктуацій мають кінетичну енергію, вищу за середню. Цим частково можна пояснити існування на поверхні металів подвійного електричного шару.
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Рисунок 5.5 – Іонно-електронна модель металу

Підвищена концентрація електронів у поверхні створює додаткову силу притягання між додатно зарядженими іонами. У цьому випадку поверхневий шар можна зобразити як ланцюжок з позитивних і від’ємних зарядів. У реальних кристалах це може бути два і більше ланцюжків, оскільки, як свідчать експериментальні дані, порушення структури поверхневих шарів металів
 може поширюватись на значну глибину від поверхні. Локалізація електронного газу у поверхневих шарах сприяє утворенню ковалентних зв’язків, що зумовлює зміцнення матеріалу. Таким чином, кристал буде складатися з міцної оболонки, в середині котрої знаходяться позитивні іони, між якими діють сили відштовхування у напрямі до перших (найближчих) сусідів та сили притягання у напрямі до других сусідів.

Полікристалічний метал складається з багатьох малих кристалів, у яких роль оболонки відіграють границі зерен. “На границі зерен середня відстань між атомами більша, ніж у досконалому кристалі. Позитивний заряд, що виникає  внаслідок зміщення атомних остовів, повинен бути екранований шляхом перерозподілу електронів провідності. Зростання енергії, зумовлене цим перерозподілом, приймається рівним енергії границь.” [66].

Міцність металів за такою моделлю залежить від міцності приповерхневих шарів і границь зерен. Внутрішні області не створюють опору малим деформаціям, оскільки їх внутрішні іони відштовхуються. У зв’язку з цим у внутрішніх областях площини з позитивно зарядженими  іонами можуть легко зміщатись одна відносно одної, подібно двом магнітам, які зближені однойменними полюсами. Тому внутрішні бездефектні області кристалу є пластичними і неміцними. Поверхневий шар створює опір зсуву площин і в такий спосіб утримує кристал від деформації.

  Присутність дефектів будови кристалічної гратки, які збільшують параметр гратки, зумовлює опір деформації внутрішніх областей матеріалу, оскільки такі дефекти створюють локальні області з ковалентним типом хімічного зв’язку. Крім того, ці дефекти викривлюють іонні площин і цим блокують їх зсув, знижуючи пластичність внутрішніх областей кристала.

Якщо іонно-електронна модель достатньою мірою є відображенням реальних металів, то слід очікувати, що міцність і пластичніть металів повинна бути чутливою до впливу зовнішніх електричних полів.

Одним із проявів такого впливу є електрокапілярний ефект. [31, с.76]: “Було показано, що при поляризації поверхні крихких тіл, яким властива електронна провідність (пірит, графіт), а також металів (талій, цинк, свинець, телур) у водних розчинах електролітів, твердість змінюється залежно від скачка потенціалу на межі тверде тіло – розчин”. Електрокапілярний ефект також проявлявся у полегшенні деформації повзучості металічних монокристалів при поляризації їх поверхні, [31, с.76]: “На рис. 5.6 наведена залежність величини відносного видовження монокристалів свинцю у процесі повзучості від значення скачка потенціалу у неактивному і активному середовищах. Хід цієї залежності є у повній відповідності з загальними закономірностями впливу густини заряду поверхні металів, які одержані у дослідах стосовності твердості.”
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Рисунок 5.6 – Електрокапілярні криві полегшення деформації повзучості
монокристалів свинцю[31]

У роботі [67] описано електронно-пластичний ефект (ЕПЕ) у металах – зниження опору деформації і підвищення пластичності металевих кристалів при інжекції в них прискорених електронів з енергією, яка нижча за поріг вибивання атомів, і пропускання через метали, що деформуються, електричного струму.

Згідно з даними роботи [68], застосування електричного струму у зоні деформації при волочінні дроту з нержавіючої сталі марки 12X18H10T викликає зниження зусилля волочіння на 20-30% залежно від типу струму. Найбільшу ефективність дає застосування імпульсного струму. При дослідженні впливу електричного струму на механічні властивості сталей виявлено, що при проходженні імпульсу електричного струму через зразки стабільної аустенітної сталі, які розтягувались при 4.2 К, напруження деформації знижувалося на 25%.

Одним з проявів впливу на електронну структуру металів, що проявляється у зміні їх механічних характеристик, є вплив водню. Атоми водню у металах іонізуються і утворюють протонний газ. Оскільки протонний газ має цілком протилежний заряд, то і дія його на механічні властивості металів протилежна дії електронного газу. Підвищення позитивного заряду у середині металу за рахунок наводнення металу викликає зміну електронної структури. Це проявляється у локалізації частини валентних електронів і як наслідок виникненні направлених ковалентних зв’язків. У результаті цього в пластичних низькоміцних сталях спостерігається зниження пластичності і зміцнення, а при значних концентраціях водню – окрихчення і втрата міцності внаслідок зниження опору поширення тріщин, особливо це характерно для зміцнених сталей.

6 ПЛАСТИЧНА ДЕФОРМАЦІЯ ТВЕРДИХ ТІЛ ЯК НАСЛІДОК НЕСТІЙКОСТІ
КРИСТАЛІЧНОЇ ГРАТКИ

Пластична деформація як фізичне явище є незворотна зміна форми твердих тіл при дії зовнішніх зусиль. Розрізняють пластичність аморфну [55] і металеву. Перша має місце при температурах вище температури розм’якшення аморфних тіл і в її основі закладений механізм хаотичного теплового переміщення атомів. Металева пластичність характерна для кристалічних твердих тіл і відбувається за рахунок зміщення атомних площин у відповідних кристалографічних напрямах. Металевій пластичності властиве зміцнення, яке не спостерігається при аморфній пластичній деформації.

У нашому випадку розглядається металева пластичність, яка відбувається за класичними механізмами зсуву атомних площин кристалічної гратки – ковзання або двійникування. Відмінність пропонованої моделі від існуючої полягає в тому, що зсув атомних площин відбувається шляхом одночасного зміщення всіх атомів площини від незначних зсувних напружень при відсутності дислокацій. Фактично це повернення до моделі Боаса-Шмідта (див. розд.1.6) – зсув однієї атомної площини відносно другої, подібно до стовпчика монет. Такий зсув відбувається внаслідок того, що кристалічна гратка пластичних матеріалів є нестійкою. Інші положення дислокаційної теорії, включаючи існування, виникнення та переміщення дислокацій у процесі пластичної деформації, а також роль інших дефектів не заперечуються.

6.1 Пластична деформація за атомною моделлю

Відповідно до розрахунків, які одержані на двовимірній кристалічній гратці (див. розд. 2 рис. 2.18) енергія для зсуву атомів при зміщенні у напрямах, густозаселених атомами, знижується або не змінюється, що свідчить про нестійкість гратки відносно малих зсувних деформацій. 

Можна вважати, що така ж ситуація буде характерною і для тривимірної кристалічної гратки. Звичайно, слід пам’ятати, що для різних твердих тіл і різних кристалічних граток рельєф зміни потенціальної енергії при зсуві атомів має свої особливості. 

Рисунок 6.1 – Зміна затрат енергії при зсуві атомної площини у кристалічній гратці

У непластичних матеріалах зі стійкою кристалічною граткою характерним буде класичний рельєф, наведений на рисунку 6.1,а. Енергія, яка необхідна для зміщення атомної площини, є високою. Оскільки метали є пластичними тілами з низьким опором зсуву, то затрати енергії на зміщення атомної площини для них є низькими. Згідно з дослідженням двовимірної кристалічної гратки з різними потенціалами міжатомної взаємодії для металів характерними будуть рельєфи з впадинами (рис. 6.1,б), плоским дном і невисокими виступами (рис. 6.1,в), та впадинами і виступами (рис. 6.1, г).

Наведені на рисунках 6.1,б-г. рельєфи потенціальної енергії зумовлюють низький опір зсуву атомних площин.  Але все це справедливо для ідеальної кристалічної гратки безмежних розмірів. Відмінність будови поверхні навіть у спеціально створених металічних монокристалах високої чистоти і правильної будови, зумовлює опір зсуву, який, правда, як свідчать експериментальні дані, є низьким (див. розд 2). У реальних кристалічних металах, крім поверхні, присутні різнного роду дефекти, через це опір зсувним деформаціям у них є значним.
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Згідно з пропонованою атомною моделлю пластична деформація у кристалі – це порушення стійкості кристалічної гратки, при цьому відбувається зсув атомних площин у положення з нижчою потенціальною енергією атомів або у положення, де їх енергія не змінюється. Відповідно до розрахунків, наведені у розділі 3, для зсуву атомної площини у кристалах малих розмірів (з поперечним розміром до двохсот атомів) необхідна затрата енергії. Тому малі кристали є стійкими. Для кристалів значних розмірів витрати енергії від’ємні, тобто вони є нестійкі. Незначні зовнішні зусилля викликатимуть зсув атомних площин.

Висновки, одержані при дослідженні двовимірного кристала, є справедливими для реальних металів, оскільки підтверджуються експериментальними даними дослідження міцності металевих макро- і мікромонокристалів (див. розд. 3 рис.3.4). Так, мікрокристали мають високий опір зсуву, що є свідченням їх високої стійкості відносно зсувних деформацій. Макромонокристали мають дуже низький опір зсуву через їх низьку стійкість. Тому реальні метали складаються з малих кристалів (зерен, субзерен), тобто є полікристалічними. Така будова забезпечує їм високу стійкість і відповідно міцність, яка залежить від розмірів їх зерен і субзерен (залежність Петча-Холла).

Металеві макромонокристали мають дуже низьку міцність і легко деформуються від незначних зусиль. Зсув може проходити шляхом ковзання або двійникування і починатись у будь-якому місці при дії зусиль, які зумовлені опором поверхневого шару. Переміщення атомних площин у випадку ковзання протікає на відстані значно більші за атомну. Процес ковзання виникає під дією зсувних напружень, які викликають зміщення атомних площин. Поверхневий шар і границі зерен та блоків створюють опір зміщенню атомних площин і розтягуються до максимальних значень (максимального зусилля міжатомної взаємодії), після чого розриваються. Атомні площини, втративши опір з боку поверхні, вже без опору переміщаються у заданому напрямі. Спад опору зсуву атомним площинам з боку приповерхневого шару спостерігається на діаграмах розтягу металів. Для деяких металів спад опору зсуву атомних площин дуже чітко спостерігається у вигляді «зуба» текучості, а також цілої низки «зубів» (див. рис.4.7) При двійникуванні проходить одночасний зсув атомних площин на відстань, меншу ніж міжатомна. Цей процес має місце для кристалів з «впадинами» на дні потенціальної ями (рис.6.1, б,г) і за відсутності внутрішніх дефектів, що є перешкодою для одночасного зсуву багатьох атомних площин. Оскільки такі умови не завжди існують, то механізм двійникування не завжди має місце.

У розділі 4 було показано, що рельєф кривої енергетичних затрат на зсув атомних площин може змінюватися для одного і того ж матеріалу залежно від впливу зовнішніх чинників. Наприклад, при нормальній температурі профіль рельєфу буде плоским, а при пониженні температури можуть виникати впадини. Такі зміни супроводжуватимуться зміною механізмів пластичної деформації – ковзання на двійникування.

У процесі пластичної деформації атомні площини, що змістились, можуть розташовуватися одна біля одної у вигляді пачок або знаходитися на відповідній відстані і утворювати просторову сітку.

При проходженні пластичної деформації площини ковзання перетинаються, розділяють кристалічну гратку на безліч ділянок, всередині яких зберігається правильна гратка, і утворюють сітку малокутових границь блоків. Внаслідок цього кристал перетворюється на полікристал. В міру дроблення його стійкість (міцність) зростатиме, оскільки опір зсуву атомних площин зростає при зменшенні розміру кристалів (розд. 2, рис.2.5).

“Пластична деформація металевого монокристала, яка пов’язана з розчленуванням однорідного кристала на окремі блоки з утворенням поверхонь розділу у результаті викривлення гратки вздовж площини ковзання, призводить до значного розширення пружної області аналогічно підвищенню дисперсності – подрібнення зерна розширює область пружних деформацій у полікристалах”с.83, [31].

“В процесі пластичної деформації, або при мартенситному перетворенні кристаліти діляться на фрагменти за величиною близькою 10-4 см зі значними викривленнями на своїх границях. Вони у свою чергу діляться на ділянки – блоки когерентного розсіювання, які на два порядки менші від величини фрагментів”с.98, [68].

“Одержані дані також вказують на те, що саме міжблочні області визначають міцнісні властивості (тобто хід руйнування) у полікристалічних металах. Крім того, був виявлений кількісний  зв’язок між такою структурою і міцнісними характеристиками металевих тіл.”с.359, [6].

”Один з найбільш значних результатів електронної мікроскопії фольги г.ц.к. металів – намагання дислокацій на стадії ІІ вишиковуватись у переплетені стінки комірок. Цей поділ на два типи областей стійкий; в дійсності подальша деформація підсилює різницю між границями і внутрішніми областями комірок. Як можна пояснити співіснування двох стійких станів - одного з високою густиною дислокацій, другого - з низькою?... Проблема неоднорідного розподілу дислокацій і утворення сіток, хоча б, для зразків, деформованих при низьких температурах, залишається невирішеною”с.51,[63].

  При протіканні процесу пластичної деформації зростає кількість різного роду дефектів у внутрішніх областях кристалів, і області з правильною будовою гратки зменшується. У результаті сили опору зсуву атомних площин зростають і підвищуватиметься межа текучості. Загалом міцність чистих металів залежатиме від співвідношення областей з правильною кристалічною граткою і дефектних областей, особливо приповерхневих шарів, границь зерен і блоків. Цей висновок частково збігається з відомою залежністю міцності кристалів від числа дефектів (рис. 6.2, а, права гілка кривої). 

Відповідно до існуючих поглядів фізики міцності і пластичності: «...дефекти гратки мають двоякий вплив на опір кристала деформаціям. Сприяючи утворенню дислокацій, вони послаблюють кристал. З другого боку, вони зміцнюють його, оскільки перешкоджають вільному переміщенню дислокацій» (рис.6.2,а). c.81, [11]. За відсутності дефектів міцність досягає значень, близьких до теоретичних.

Відповідно до пропонованої моделі вплив дефектів однозначний – збільшення їх кількості зміцнює кристал (рис.6.2, б). Мала кількість дефектів і незначний вплив поверхні у масивних монокристалах металів високої чистоти і правильної будови зумовлює їх низьку міцність і високу пластичність. За ними розміщені полікристалічні метали і їх сплави, які є міцними через присутність в них дефектів. Тонкі монокристали “вуса” знаходяться в області високої густини дефектів і є високоміцними, оскільки в них поверхневий шар (двомірний дефект) за об’ємом є значним порівняно з внутрішніми областями бездефектної кристалічної гратки. За ними розміщені ще більш міцні деформовані тонкі кристали (див. розд.3.3, с.24) і волокнисті матеріали, схожі на скло, які мають дефектну внутрішню будову.

Для кращого розуміння явища пластичної деформації з позицій нестійкості кристалічної гратки розглянемо такий приклад.
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Рисунок 6.2 – Залежність міцності від
числа дефектів у кристалах

Розглянемо двовимірну чотирикутну гратку, в якій міжатомна взаємодія описується сферично-симетричним потенціалом міжатомної взаємодії. Радіус його дії поширюється тільки на перших сусідів. У цьому випадку, як було зазначено попередньо (див. розд.2, рисунок 2.4), кристалічна гратка з чотирикутною коміркою є нестійкою, а з трикутною – стійкою. Модель кристала буде складатись з нестійкої квадратної гратки (рис.6.3,а), положення якої стабілізується поверхневим шаром зі структурою стійкої трикутної гратки. (Механічною аналогією такої моделі є шарніри у вигляді куль, які з’єднані стержнями. З’єднання чотирикутником на противагу з’єднання трикутником є нестійким). У такій моделі кристала легкість зміщення атомів однієї площини відносно другої зумовлена нестійкістю моделі кристалічної гратки. Атоми у такій гратці перебувають у положеннях, що не відповідають мінімуму їх потенціальної енергії. Незначні зовнішні зусилля приведуть у рух атоми, які перейдуть у положення, що відповідають мінімуму їх енергії (рис.6.3,б). При цьому у зоні ковзання гратка з квадратною коміркою перетвориться у гратку з трикутною коміркою. Таке перетворення гратки сприятиме її стабілізації і тепер  для зсуву цієї атомної площини необхідні значні зусилля, приблизно такі, які одержують з загальноприйнятої розрахункової моделі. Очевидно, що при подальшій дії зовнішнього зусилля зсув проходитиме по інших, ще не деформованих площинах. 

В міру протікання процесу пластичної деформації кількість дефектів буде збільшуватись, а область правильної гратки буде зменшуватись.
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Рисунок 6.3 – Модель кристала до а і після б зсуву атомної площини
У результаті сили опору зсуву атомних площин будуть зростати, і підвищуватиметься межа текучості. Кристал зміцнюється, а його пластичність вичерпується.

Якщо ж порівняти пояснення явища пластичності з загальноприйнятої і запропонованої точок зору, то можна зауважити, що і перша, і друга спираються на ідеї нестійкості з тією лиш різницею, що у першій йдеться про локальну нестійкість кристала, а у другій – про глобальну. Відомо, що дефекти (дислокації) це є розташування атомів з відхиленням від положень, які займають атоми в ідеальній кристалічній гратці, внаслідок чого їх потенціальна енергія підвищується, а це означає, що вони знаходяться у нестійкому положенні. З вищезгаданого випливає, що дислокація це є локальна нестійка область в ідеальному кристалі, яка дає змогу пояснити дуже низькі значення опору зсуву у реальних металах. Тобто дислокація перетворює стійкий кристал у нестійкий, при цьому узгоджуються розбіжності теоретичних припущень з експериментальними даними і у такий спосіб компенсується невдалий початковий вибір моделі кристала. Такий вибір був зумовлений, мабуть, інерцією мислення. Свого часу при співставленні розрахункових значень з експериментальними даними міцності крихких матеріалів, типу скла було виявлено розбіжність у декілька порядків. Значно нижчі значення міцності реальних непластичних матеріалів пояснив Гріфітс наявністю в них дефектів – мікротріщин (див. розділ 1). Подібний шлях був обраний для пояснення занижених значень межі текучості металів, де у ролі ослаблюючого чинника був вибраний лінійний дефект – дислокація.

Нестійкість кристалічної гратки спостерігається, наприклад, при нагріванні звичайного заліза. При підвищенні температури від кімнатної до температури плавлення гратка заліза кількаразово перетворюється з об’ємноцентрованої кубічної у гранецентровану кубічну. Це перетворення відбувається внаслідок втрати стійкості одного типу гратки з перетворенням її в другий тип, більш стійкий при відповідній температурі.  Плавлення – це процес втрати стійкості кристалічної гратки відносно зсувних деформацій.

6.2 Пластична деформація і зміна
електронної структури

Вище розглядався процес деформації на атомній моделі кристалічної гратки, без урахування зміни електронної структури твердих тіл. Такий підхід є умовним, оскільки в металах атоми перебувають у іонізованому стані, а електрони провідності відповідно до конфігураційної моделі мають значний вплив на їх міцність і пластичність.

Згідно з електронно-іонною моделлю (див.розд.5) іонні площини можуть легко переміщатися одна відносно одної у ідеальній кристалічній гратці, оскільки іони мають позитивний заряд і відштовхуються між собою. У реальному кристалі наявність поверхні, яка має іншу будову і тип хімічного зв’язку, зумовлює опір зсуву іонних площин. Внутрішні дефекти також створюють перешкоди зсуву іонних площин через відмінність своєї геометричної будови.

Загалом процес пластичної деформації в металах відбувається за механізмами ковзання та двійникування. У процесі пластичної деформації іонні площин зміщуються і одночасно віддаляються одна від одної, оскільки між ними діють сили відштовхування. Збільшення відстані між іонами (атомами) викликає локалізацію електронів і зміну міжатомного зв’язку - з металевого на ковалентний з відповідною втратою його еластичності. Тобто можна говорити про зміну властивостей матеріалу в зоні деформації. Після цього зсув у цих областях неможливий через їх зміцнення. Такі області зміцненого матеріалу пронизують весь кристал, створюючи просторову сітку, яка підвищує опір подальшим процесам ковзання чи двійникування.

Висновки, що отримані на основі конфігураційної моделі, в якій міцність металів розглядається з точки зору електронної структури, співпадають з висновками щодо атомної моделі.  Вважається, що поверхня, границі зерен і блоків визначають міцність кристалів чи полікристалічних металів, оскільки для них характерний ковалентний міжатомний зв’язок з високим ступенем локалізації електронів. Областям з правильною кристалічною граткою через високий ступінь делокалізації електронів властивий металевий міжатомний зв’язок з характерними для них високою пластичністю і низькою міцністю. Міцність і пластичність чистих металів залежить, в основному, від співвідношення між об’ємом областей з правильною граткою і дефектних областей. Для дефектних областей характерна підвищена міцність і крихкість, а для бездефектних - пластичність і низька міцність. При цьому ці властивості матеріалу у макроскопічному об’ємі визначаються не тільки (і не стільки) сумою часток у цьому об’ємі бездефектних чи дефектних областей (ділянок ковалентного чи металічного зв’язку), значно суттєвішим тут є ступінь дисперсності, частота і рівномірність таких областей [41]. Остання умова найкраще задовольняється для дрібнозернистої (дрібноблочної), коміркової структури металу. Саме така структура забезпечує високу міцність високочистим металам після їх термомеханічної обробки.

  Метали належать до пластичних речовин, у яких валентні електрони делокалізовані. Теоретично делокалізацію електронів можна викликати у будь-якій речовині шляхом зближення атомів. При дії високого гідростатичного тиску атоми речовини зближуються, і потенціальні бар’єри між ними зменшуються, а електрони легко можуть пересуватись від атома до атома. Наслідком делокалізації є електропровідність і пластичність. Якщо вплив гідростатичного тиску зняти, то буде мати місце зворотне явище. Очевидно, що у металах при значних деформаціях виникатиме подібне явище – зростання міжатомної відстані (утворення дефектів), що супроводитиметься локалізацією електронів і відповідно частковою втратою електропровідності (зростає електричний опір). Втрата пластичності при деформації металів викликана зниженням еластичності зв’язків [59]: “Внаслідок збільшення міжатомної відстані при наклепі металу у процесі пластичної деформації або при проникненні у кристалічну гратку металу інородних атомів (які не змінюють характеру зв’язку у гратці) величина цієї області (rm - rK) “дозволених” міжатомних відстаней скорочується і розрив зв’язку у гратці наступає відразу ж після досягнення межі текучості матеріалу, тобто проходить крихке руйнування останнього.”

Еластичність зв’язку у металах забезпечується за рахунок додаткового зближення атомів і їх сусідів, а також дальнодією їх потенціалів міжатомної взаємодії. Це забезпечує атомам (іонам) перебування у зоні стійкої взаємодії з їх сусідами при значних відхиленнях від їх положення у кристалічній гратці.
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Рисунок 6.3 –Криві зміни електроопору R, густини D, твердості Hv при відпалюванні металів[27]

Загальновідомо, що у металах після пластичної деформації електропровідність падає у декілька разів [32,40,68], і зменшується густина (рис.6.3) внаслідок збільшення відстані між атомами [62,63,69-72]. «Встановлено, що об’ємне пластичне «розрихлення» як при циклічному, так і при статичному деформуванні збільшується при зростанні пластичної деформації» с.41 [71]. Отже, у металах пластична деформація призводить до збільшення параметра кристалічної гратки, внаслідок чого знижується електропровідність і пластичність. “У результаті холодної деформації переважно збільшується міцність, межа текучості, твердість матеріалів і зменшується пластичність, електропровідність і густина” с.317, [32].

У таблиці 6.1 наведені найбільш широко відомі дані внеску у питомий електричний опір чистих металів різних дефектів. Ці дані одержані різними авторами в умовах, коли вдавалось звести до мінімуму розсіювання електронів на теплових коливаннях гратки (електрон-фононна взаємодія) і наситити метал переважно дефектами одного типу. Дотримання цих умов досить складне, тому наведені дані у таблиці 6.1 слід вважати орієнтовними [2].

Експериментальні дослідження з визначення післядії впливу гідростатичного тиску свідчать про підвищення пластичності матеріалу порівняно з матеріалом, який не піддавався такому впливові.

Таблиця 6.1 – Вплив дефектів кристалічної будови на
питомий електричний опір металів

	Тип дефектів
	Одиниця виміру
	Al
	Au
	Cu

	Вакансії
	(Ом х м) / (%ат) х 108
	2.2
	1.5
	1.6

	Міжвузлові атоми
	(Ом х м) / (%ат) х 108
	4.0
	-
	2.5

	Границі зерен
	(Ом х м) / (см/см3)х 10
	13.5
	35.0
	31.2

	Дислокації
	(Ом х м) / (см/см3)
	10.0
	-
	1.0


На рисунку 6.4 наведено результати розтягу зразків з армкозаліза після їх обробки гідростатичним тиском. Результати досліджень свідчать, що з ростом гідростатичного тиску, якому піддавались зразки перед розтягом, межа текучості армкозаліза зменшується, зменшується висота зуба текучості і підвищується пластичність  Ці дані дають підставу ототожнювати вплив на метали гідростатичного тиску з високотемпературним впливом. Як і після відпалу та рекристалізації пластичність металів зростає за рахунок зменшення кількості дефектів, так і після впливу гідростатичного тиску підвищення пластичності, мабуть, зумовлене зменшенням кількості дефектів. Як засвідчили експериментальні дослідження, тиск може мати значний вплив на протікання процесів упорядкування атомів у сплавах[56,73].Є ряд досліджень впливу гідростатичного тиску на рекристалізацію металів”[74,75].

Наведені вище експериментальні дані узгоджуються з висновками конфігураційної моделі твердого тіла, відповідно до якої пластичність і міцність кристалів залежить від ступеня делокалізації електронного газу. А оскільки пластичність і міцність кристалів залежить від кількості дефектів у них, то останні мають вплив на ступінь делокалізації електронного газу.

Треба зауважити, що вплив дефектів слід розглядати у двох аспектах:
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Рисунок 6.4 – Криві розтягу армкозаліза після
впливу гідростатичного тиску ( МПа) [56]
– збільшення міжатомної відстані, що сприяє локалізації електронів;

– зменшення міжатомної відстані, що сприяє делокалізації електронів.

Відповідно вплив дефектів проявляється у підвищенні міцності і зниженні пластичності та пониженні міцності і підвищенні пластичності. 

Такі дефекти як міжвузлові атоми чи екстра площини дислокацій викликають зменшення міжатомної відстані у кристалі, що сприяє делокалізації електронів і підвищує пластичність матеріалу за рахунок зростання еластичності зв’язку. Вплив цих дефектів на локальну область матеріалу у місці їх розміщення аналогічний впливові гідростатичного тиску. Але, оскільки вклад таких дефектів у більшості випадків значно нижчий порівняно з дефектами, які сприяють зростанню параметра гратки, то переважно внаслідок пластичної деформації у металах зростає електричний опір, підвищується твердість і межа міцності, знижується пластичність.

6.3 Надпластичність і поліморфні перетворення

Будова кристалічної гратки того чи іншого твердого тіла залежить від його електронної структури. Разом з тим, модель, згідно з якою існування металевих кристалів зумовлено лиш “цементуючою” дією колективізованих електронів, не відповідає дійсності. Ненаправлена взаємодія колективізованих електронів з позитивно зарядженими іонами металів повинна зумовлювати створення щільних упакувань (К=12) у випадку сферичної симетрії електронних оболонок іонів. Але чимало металів мають структуру з координаційним числом 8. Для ряду перехідних металів і різних сплавів властива не одна, а дві і більше кристалічних граток, які є стійкими при різних температурах і тисках – це поліморфні форми.

Існування поліморфізму безпосередньо пов’язане зі зміною інтенсивності і характеру сил зв’язку у гратці металу при зміні інтенсивності руху атомів та відстані між ними внаслідок нагрівання кристала або прикладенні зовнішнього тиску. У загальному випадку цей процес пов’язаний з встановленням чи втратою зв’язку між електронними оболонками іонних остовів, тобто виникненням чи руйнуванням тих чи інших гібридних конфігурацій, зниженням чи підвищенням ступеня локалізації валентних електронів.

Не вдаючись до розкриття механізмів цих перетворень, можна припустити, що у кінцевому результаті ці перетворення призводять до зміни рівноважної відстані r0 між атомами. Початкове розміщення атомів залежить від значення r0, яке зумовлює таке їх положення, коли потенціальна енергія кристалічної гратки мінімальна. Зміна електронної структури твердого тіла викликає зміну величини r0. При цьому у просторі виникнуть нові положення, у які перемістяться атоми, щоб енергія нової кристалічної гратки була мінімальна. При моделюванні вважалось, що при зміщенні атомів і дії зовнішніх чинників – температури і тиску – потенціал не змінюється, тобто рівноважна відстань r0 є постійною величиною. У реальності ж ця величина може змінюватися, що у кінцевому випадку зумовлює перебудову кристалічної гратки.

Отже, зміна потенціалу міжатомної взаємодії, викликана зміною температури, дестабілізує гратку (перетворює її у нестійку). Внаслідок втрати стійкості відбувається перетворення одного типу гратки в інший тип, більш стійкий за відповідної температури. Це є поліморфне перетворення. 

Існування явища поліморфного перетворення є свідченням того, що одна і та ж кристалічна гратка твердого тіла залежно від температури може бути стійкою і нестійкою.

Поліморфні переходи відбуваються через втрату стійкості гратки, і вона перетворюється у іншу більш стійку у відповідному температурному діапазоні. Нестійкістю гратки пояснюють явища надпластичності при поліморфних перетвореннях. Тихонов [18] вважає, що  ефект надпластичності виникає внаслідок переходу сплаву з метастабільного стану у стабільний. Подібних поглядів притримуються Калінін і Томашевська [19].

При кристалізації розплаву гратка утворюється стійкою (див. розд.4 рис.4.8), але при зниженні температури стійкість її знижується і при температурі поліморфного перетворення досягає такої величини, що атоми за відсутності зовнішніх сил починають переміщатись у більш стійкі положення, переборюючи опір зі сторони поверхневих шарів, границь зерен та блоків і інших дефектів. У цьому стані, коли температура металів та їх сплавів близька до температури поліморфного перетворення, прикладення незначних зовнішніх напружень викликає значну пластичну деформацію, і це явище відоме як трансформаційна надпластичність. Свідченням цьому є експериментальні дані, які одержані для різних матеріалів при фазових переходах першого роду с.61,[19]: “Перетворення однієї модифікації в другу відбувається при напруженнях і температурах, які відповідають кривій фазової рівноваги або близьких до них, і полягає у перебудові кристалічної гратки, яка у ряді випадків супроводжується змінами характеру сил міжатомної взаємодії. Таким чином, в основі процесів релаксації напружень і поліморфних перетворень лежить один і той же процес – перегрупування атомів у кристалі. Отже, речовини при поліморфних перетвореннях повинні бути більш пластичними, ніж у стані по обидва боки фазової кривої”

Відповідно до загальноприйнятих поглядів надпластичність двофазних сплавів пояснюють зернограничним проковзуванням і тут же додають, що причини виникнення його є не зовсім зрозумілі. «Структурні особливості зразків, які пройшли надпластичну деформацію, дають підстави вважати, що головним механізмом надпластичної деформації є проковзування по границях зерен. Але значення енергії, яка вирахувана згідно з цією теорією виявилась на кілька порядків вища, ніж при надпластичній деформації» [76].

У той же час, Прєсняков [78]  зі співробітниками пов’язує явище надпластичності двофазних сплавів з метастабільністю їх структури. Суть цієї гіпотези полягає в тому, що явище надпластичності пояснюється поступовим переходом від метастабільного стану до стабільного (рівноважного). «Ефект надпластичності виникає в наслідок розвитку процесу стабілізації, тобто зняття метастабільності, який фізично виражається в усуненні концентраційної невідповідності фазового стану, в якому вони перебувають, і зняття викривлень кристалічної гратки, виходу з неї «закалених» вакансій. Іншими словами, у цьому випадку здійснюється перехід метастабільного сплаву у рівноважний стан.» [18, с.49]

Підсилення пластифікуючого ефекту спостерігається при поліморфних переходах за присутності водню. Водень, перебуваючи у металах у вигляді протонного газу, може впливати на характер потенціалу міжатомної взаємодії. Як і у випадку  дії температури, наслідком такого впливу буде зміна величини рівноважної відстані r0, а також форми потенціалу, що в кінцевому результаті  дестабілізує чи стабілізує кристалічну гратку. Відповідно метали можуть  пластифікуватись чи окрихчуватись, при цьому слід враховувати сумісну дію тієї ж температури, чи інших чинників – структури, напруженого стану, наявності домішок і їх кількості та ін. Про пластифікацію під дією водню згадується в роботі [79]. Про окрихчуючу дію водню, а саме підвищення опору зсуву йдеться у роботі [80]. У роботі [81] йде мова саме про два механізми впливу водню – пластифікацію та підвищення опору зсуву, які проявляються в одному й тому ж матеріалі залежно від рівня навантаження. Ці дані одержані при дослідженні циклічної трищіностійкості легованих сталей.

ВИСНОВКИ

1 Електронна будова атомів визначає характер і геометрію їх потенціалу міжатомної взаємодії. Залежно від радіуса дії є дальнодіючі і короткодіючі потенціали. Залежно від характеру розподілу електронної густини є сферично-симетричні і асиметричні потенціали.

2 Атоми з дальнодіючими потенціалами міжатомної взаємодії утворюють тіла з кристалічною граткою, а атоми з короткодіючими потенціалами – аморфні тверді тіла.

Атоми зі сферично-симетричними дальнодіючими потенціалами міжатомної взаємодії утворюють нестійку кристалічну гратку, в якій відсутній або низький опір відносно малих зсувних деформацій у деяких кристалографічних напрямах. 

У випадку асиметричного потенціалу міжатомної взаємодії з направленими зв’язками – гратка є стійкою.

3 Причиною нестійкості кристалічної гратки є скорочення міжатомної відстані (стискання кристалічної гратки) через взаємодію атомів з їх другими сусідами, при цьому між ними виникає сила притягання, яка урівноважується силами відштовхування між атомами і їх першими сусідами. Це явище є характерним для металів, які в наслідок стиску кристалічної гратки стають електропровідними і пластичними.

4 Пластичність і міцність бездефект​них твердих тіл залежить від стану гратки. Тверді тіла з нестійкою кристалічною граткою є пластичними і неміцними; зі стійкою – високоміцні і непластичні.

5 Залежно від зовнішніх умов – температури і гідростатичного тиску стан кристалічної гратки може змінюватися зі стійкого у нестійкий і навпаки. 

6 Пластична деформація – це одночасне зміщення атомів у нестійкій ідеальній кристалічній гратці з положення нестійкої рівноваги у положення стійкої рівноваги. Зміщення атомних площин відбувається у кристалографічних напрямах, найбільш заселених атомами за механізмами ковзання чи двійникування, при цьому опір зсуву атомних площин відсутній або незначний. Існування у реальних металах дефектів (поверхневих шарів, границь блоків і зерен, дислокацій, вакансій і т.і.) підвищує опір зсуву атомних площин, що забезпечує їм міцність.

Таким чином, форма і характер потенціалу атомів при їх взаємодії формують рельєф потенціального поля, що визначає будову твердих тіл – кристалічну чи аморфну і механічні властивості – пластичність, міцність, крихкість, електропровідність. Зовнішні чинники (температура і напруження) можуть змінювати рельєф потенціального поля, змінюючи при цьому механічні властивості твердих тіл.

ПІСЛЯМОВА

У запропонованій роботі викладені нові погляди на пластичність металів, які відрізняються від загально прийнятих поглядів фізики міцності і пластичності, що базуються на теорії дислокацій. Безперечно, поява роботи такого характеру дещо незвична, але з гноселогічної точки зору є закономірною. З історії науки відомо чимало випадків, коли та чи інша області науки зароджувалися і розвивалися на основі помилкових поглядів, але у певний період після накопичення інформації, відбувалась їх переоцінка і заміна новими, більш глибокими поняттями. Згадаймо хоча б такі, як неподільність атома, модель сонячної системи Птоломея, теплород, ефір та ін.

З другого боку, дана робота не є одинокою щодо критичного ставлення до теорії дислокацій. Свого часу, дислокаційна модель була піддана серйозній критиці. Прикладом цього є критичні висловлювання відомих вчених: академік А. Степанов [82]: “Плідний розвиток науки про міцність і пластичність не може йти по шляху розробки дислокаційних уявлень. Це завжди треба мати на увазі при зустрічі з дислокаційними уявленнями і підходити до висновків, одержаних з допомогою цих уявлень, виключно обережно і критично.”

М. Борн [13]: “Я вважаю, що розрахунок міцності (межі текучості, авт. пр.) кристалів повинен бути підданий критиці, використовуючи метод, що розробляється у цій роботі (стійкість граток, авт. пр.). ...Цей метод може бути використаний для  вдосконалення досить незадовільної у теперішній час теорії міцності”.

Недивлячись на критичне ставлення до теорії дислокацій, це не завадило її поширенню і визнанню, оскільки кращої моделі не запропоновано по сьогоднішній день.

Разом з тим, теорія дислокацій, на основі якої розвиваються сучасні погляди на природу пластичності матеріалів, не враховує впливу на пластичність електронної структури матеріалів, типу хімічного з’язку і фактично є механістичною. Пояснення явища пластичності з позиції теорії дислокацій є складним і важкозрозумілим, адже для цього використовуються складні моделі краєвої, гвинтової, двійникуючої, зернограничної, гелікоідальної, одиничної, часткової, Ломер-Коттрелла дислокацій, дисклінацій та ін., а також різного роду механізми: зародження (джерело Франка–Ріда), анігіляції, переповзання дислокацій, консервативного та неконсервативного руху, опору переміщення дислокацій - сили Пайєрлса і т. ін. [83].

По при своє довготривале існування та удосконалення теорія дислокацій на сьогоднішній день є надзвичайно складною та все одно неможливо пояснити надзвичайно високу міцність склоподібних волокнистих матеріалів і деформованих «вусів», що перевищує міцність недеформованих «вусів» (див. розділ 3.3). При поясненні високої міцності «вусів» не враховують впливу їх поверхні. Існує дуалізм у поясненні межі пружності кристалів – їх високі значення досягаються в обох випадках – при малій і великій кількостях дислокацій. Виходячи з моделі лінійної і гвинтової дислокацій, не зовсім зрозуміло, чому «вуса» з однією або декільками дислокаціями повинні деформуватись при  високих напруженнях, що у реальності і спостерігається (див. розділ 3.3). І взагалі, чому вважається, що саме дислокації, а не інші дефекти кристалічної гратки відіграють головну роль при пластичній деформації.

Пояснення відмінності у пластичності металічних та ковалентних кристалів з позицій теорії дислокацій взагалі не є поясненням, оскільки виникає більше запитань, ніж відповідей. Легкий зсув атомних площин у металевих кристалах пояснюють присутністю дислокації, у той час як у ковалентних кристалах ця модель не спрацьовує і тоді вже говорять про підвищений опір зсуву переміщенню дислокацій, це ж стосується переміщення дислокацій у відповідних кристалографічних напрямах. Чому сили Паєрлса для різного типу зв’язку і напряму руху дислокацій різні? Очевидно, щоб це пояснити, недостатніми є механістичні підходи теорії дислокацій, а необхідно розглядати специфіку міжатомної взаємодії у металевих і ковалентних кристалах, як це робиться у запропонованій гіпотезі.

І основне, на сьогодні дислокаційна теорія після свого майже сімдесятилітнього існування не може розрахувати величини межі пружності кристалів, тобто залишається формальними описовими схемами і моделями, які не дають кількісної оцінки.

У монографії запропоновано нову гіпотезу, на основі якої можна пояснити міцність і пластичність та інші властивості твердих тіл. В основі цієї гіпотези є припущення, що пластичність металів пов’язана з нестійкістю ідеальної кристалічної гратки у деяких кристалографічних напрямах. Нестійкість кристалічної гратки металів зумовлена специфікою їх міжатомної взаємодії і є її фундаментальною властивістю на відміну від кристалічної гратки неметалів. Нестійкість у ідеальній кристалічній гратці металів проявляється, як зсув однієї атомної площини відносно другої при дуже низьких (близьких нулю) значеннях зсувних деформацій.

Зсув атомних площин за відсутності опору можливо викликати, коли між найближчими атомами створити силу відштовхування. Відомо, що сила відштовхування виникає при зближенні атомів. Подібне можна одержати при дії на тіло гідростатичного тиску. Зближені під дією тиску атоми відштовхуються і очевидно, що атомні площини від незначної бокової сили змістяться (подібно двом зближеним однополюсним магнітам). При цьому, не потрібно яких-небудь додаткових умов, наприклад, наявності дислокацій. Тому і було висунуте припущення, що у металах через специфічність їх міжатомної взаємодії найближчі атоми займають положення на відстані, меншій за рівноважну, і між ними виникає сила відштовхування. Ця сила відштовхування урівноважується силою притягання за рахунок взаємодії атомів з їх другими сусідами. Про додаткове зміщення атомів у металах йшла мова у роботах [24-27] с.17 ще до того, як про це висловився автор [25]. З іншого боку, відомий факт, що навіть крихкі речовини під великим тиском стають пластичними, дає підставу вважати правильним припущення про причину легкого зсуву атомних площин у металах, як наслідок існування сил відштовхування між найближчими атомами.

Наступним висновком, який випливає з попереднього, є те, що, оскільки у пластичних матеріалах між атомами існує сила відштовхування, то атоми перебувають у положенні нестійкої рівноваги, і тому гратка є нестійкою відносно зсувних деформацій, при цьому ця нестійкість направлена у певних кристалографічних напрямах, що збігаються з напрямами, найбільш заселеними атомами.

Про можливість існування нестійких граток говорив ще Борн [13-14]. Нестійкістю кристалічної гратки пояснюють існування надпластичності при фазових переходах[18,19]. Ті ж фазові переходи є наслідком нестійкості гратки, коли одна гратка стає нестійкою і перетворюється в другу. Плавлення металу є також не що інше, як втрата стійкості кристалічної гратки. Дислокація є локальною нестійкою областю кристалічної гратки.

Таким чином, згідно з запропонованою гіпотезою, ідеальна кристалічна гратка металів як найбільш пластичних матеріалів не має опору або має незначний опір зсуву. Тільки присутність дефектів – границь зерен і блоків, викривлення атомних площин і ін. створюють опір зсуву, чим і зумовлена міцність реальних металів. Останнє твердження збігається з теорією дислокацій.

Що ж є експериментальним підтвердженням нестійкості ідеальної гратки металів? Чи в дійсності існують метали, в яких атомні площини можуть зміщатися від незначного зусилля? Так, є експериментальні дані [4,31-33], які одержані при дослідженні масивних металічних монокристалів і які свідчать про надзвичайно низькі значення їх межі текучості (низький опір зсуву атомних площин). Ряд відомих науковців твердять про те, що при дослідженнях спостерігали зменшення межі текучості з підвищенням чистоти і досконалості будови металевих монокристалів.

Звичайно, можна заперечити, що у дослідних монокристалах була досягнута недостатньо ідеальна структура через їх значні розміри і навести приклад високої міцності мікромонокристалів - «вусів». Цей відомий факт вважається основним експериментальним підтвердженням високої міцності (межі течіння) ідеальної кристалічної гратки металів і його можна розглядати як основне заперечення запропонованої гіпотези.

Але, чи можна мікромонокристали («вуса») вважати кристалами ідеальної будови? Згадаймо, «вуса» мають поверхню, структура якої не відповідає внутрішній структурі масивних монокристалів. Будова поверхні відмінна від будови ідеальної кристалічної гратки[29,34-38]. Ідеальною може бути будова кристалічної гратки у кристалах безмежних розмірів[34]. Тонкі «вуса» не можна вважати більш ідеальними, кристалами ніж товсті, оскільки поверхня у перших складає більшу частину у загальному їх об’ємі, ніж у других. Через надзвичайно малі розміри тонких «вусів» на їх міцність значний вплив має поверхня. Отже, відповідно до наших припущень при збільшенні діаметра “вусів” повинна зменшуватися межа їх пружності, що і підтверджується експериментальними даними (див. рис. 3.4). При збільшенні поперечного розміру «вусів» їх міцність (межа пружності) падає. Мала частка приповерхневих шарів у повному об’ємі масивних металевих монокристалів зумовлює мізерний вплив поверхні на їх міцність, тому вони мають низькі значення межі текучості.

Крім того, є експериментальні дані, які засвідчують високу міцність деформованих «вусів», що перевищує міцність недеформованих «вусів». При деформації мідного “вуса" було досягнуте значне зміцнення, яке за величиною близьке до теоретичної міцності [38]. Міцність цього “вуса" після пластичної деформації перевищувала межу текучості більш тонкого “вуса" (рисунок 3.8), хоч межа текучості більш товстого “вуса" була нижчою.

Про надзвичайно високу міцність деформованих мікрокристалів, яка перевищує міцність недеформованих, повідомляється у роботі [44].

Відома також надзвичайно висока міцність, близька до теоретичної тонких скляних ниток, аморфна будова яких далека від будови ідеального кристала.

Перераховані експериментальні факти детальніше наведені у розділі 3.3. Ці дані не вписуються у сучасні уявлення фізики міцності та пластичності і теорія дислокацій їх пояснити не може. Зате з точки зору пропонованої гіпотези, вони мають просте пояснення – низький опір зсуву атомних площин характерний для бездефектних кристалів, а чим більша їх дефектність, тим більша їх міцність (межа текучості). Масивні металеві монокристали мають найнижчу межу текучості, оскільки їх будова близька до будови ідеальної гратки, а деформовані мікрокристали (за відсутності в них мікротріщин) мають найвищу міцність. Що стосується недеформованих тонких «вусів», то вони дещо поступаються міцністю деформованим “вусам”, що зумовлено впливом їх поверхні, яка є двовимірним дефектом. Полікристалічні метали через наявність  границь зерен і блоків, а також інших дефектів (вакансій включень дислокацій) займають проміжне положення на кривій міцності (див. рис. 6.2,б). При цьому їх міцність залежить від розмірів зерен та блоків (відома залежність Петча-Хола) і кількості дефектів.

Що стосується теоретичного обґрунтування високих значень зсувних напружень з позицій теорії дислокацій, то воно спирається на розрахунки, які виконані на примітивній атомній моделі (див. розд. 1.6), в основу якої закладено той факт, що більшість матеріалів має високі значення модулів пружності і для досягнення максимально можливої пружної деформації необхідні високі напруження. При цьому не було враховано, що незначні зсувні деформації можуть призвести до втрати стійкості кристалічною граткою ще задовго до досягнення максимально можливих напружень.

У монографії теоретичне обґрунтування низького опору зсуву атомних площин у ідеальній гратці металів обґрунтовано на більш досконалій двовимірній атомній моделі зі сферично-симетричним потенціалом міжатомної взаємодії та врахуванням взаємодії між першими та другими сусідами атомів (див. розд. 2.2). Особливістю тут є те, що кристалічна гратка металів є стиснутою, в результаті виникають сили відштовхування між першими сусідами атомів, які зрівноважують сили притягання, що виникають між атомами і їх другими сусідами. У такій гратці атоми перебувають у нестійкій рівновазі відносно зсувної деформації, направленої у напрямах, густозаселених атомами.

Слід зауважити, що новизна і важливість цієї роботи полягає у акцентуванні явища стискання (колапсу) кристалічної гратки через специфіку міжатомної взаємодії у металах. Для інших тіл стискання кристалічної гратки нехарактерне, і вони непластичні. Але, як було зазначено вище, пластичність можна надати будь-яким твердим тілам, якщо зблизити їх атоми при дії значних гідростатичних тисків. Крім того відомо, що при дії значних гідростатичних тисків всі тверді тіла набувають іншу характерну властивість металів – електропровідність, яка однозначно визначається 

особливістю їх електронної структури. Тому можна припустити, що електропровідність та пластичність пов’язані між собою. Чому? Запропонована гіпотеза дає відповідь і на це запитання.

Зв’язок електропровідності та пластичності, цих характерних властивостей металів, є наслідком додаткового зближення атомів кристалічної гратки при її стиску (колапсі). Електропровідність виникає за рахунок перекриття зони валентних електронів з зоною провідності, тобто відбувається делокалізація валентних електронів. Пластичність виникає внаслідок того, що атоми займають положення нестійкої рівноваги через їх зближення. Кристалічна гратка стає нестійкою відносно зсувних деформацій у певних кристалографічних напрямах. Отже, причина зв’язку пластичності та електропровідності – додаткова – зближення атомів. Одночасно це є відповіддю, чому непластичні кристали не проводять або погано проводять електричний струм.

Пластичність є невід’ємною властивістю металів, зумовленою їх електронною будовою, а саме: відносно легко віддавати валентні електрони. А відсутність дефектів будови кристалічної гратки у металевих монокристалах робить їх надзвичайно пластичними. Матеріали з ковалентним, чи іонним зв’язком, у яких валентні електрони більш локалізовані ніж у металах, є, в основному, малопластичними і крихкими, незважаючи на присутність в них дислокацій. Тому слід признати, що присутність дефектів у матеріалах не може бути основним чинником, який визначає таку характерну властивість матеріалів як пластичність. Пластичність матеріалів повинна визначатись перш за все електронною структурою матеріалів, а вже потім впливом їх структурної будови – аморфної чи кристалічної, відхиленнями від будови правильної кристалічної гратки та різного роду дефектами. Саме такі погляди на пластичність матеріалів були висловлені академіками Самсоновим і Архаровим [41, 59,60].

Таким чином, викладені у монографії ідеї є основою нової гіпотези, яка відображає більш широкі погляди на явище пластичності. Більш просте і зрозуміле пояснення експериментальних даних і охоплення більшої їх кількості повинно стати основним критерієм при оцінці запропонованої гіпотези і співставленні її з теорією дислокацій.
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Рисунок 1.4 – Трьохатомна


модель
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Рисунок 1.5 – Потенціальна енергія


середнього атома при його зміщенні z у трьохатомній моделі при відстані між атомами (в А0)


1 - r =2,5; 2 - r =3,2 i 3 - r= 3,4
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Рисунок 2.13 – Модель кристала з N=4
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Рисунок 2.13 – Модель кристала з N=4
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� Ниткоподібні кристали - «вуса», які були одержані у 50-60-х роках, це невеликі кристали з середнім розміром 1-20 мкм, котрі отримують у спеціальних умовах у більшості випадків повільною кристалізацією з розплаву, розчину або осадом з газової фази. Вважається, що структура їх дуже досконала, а межа міцності  наближається до теоретичної і досягає значень 109 - 10 10Па. Наприклад, ниткоподібні кристали оксиду алюмінію мають межу міцності 2.8х10 10П а, заліза - 1.38х10 10П а, кобальту - 0.6х1010П а, міді 0.45х1010П а, нікелю -0.3х10 10 П а. 





� Характеристика матеріалу, яка також залежить від величини сил міжатомної взаємодії твердих тіл.


� Частинку можна замінити на кульку, на яку діє сила гравітації, а криву розглядати як рельєф поверхні.


� Ниткоподібні кристали - «вуса», які були одержані у 50-60-х роках, це невеликі кристали з середнім розміром 1-20 мкм, котрі отримують у спеціальних умовах у більшості випадків повільною кристалізацією з розплаву, розчину або осадом з газової фази. Вважається, що структура їх дуже досконала, а межа міцності  наближається до теоретичної і досягає значень 109 - 10 10Па. Наприклад, ниткоподібні кристали оксиду алюмінію мають межу міцності 2.8х10 10П а, заліза - 1.38х10 10П а, кобальту - 0.6х1010П а, міді 0.45х1010П а, нікелю -0.3х10 10 П а. 





� Характеристика матеріалу, яка також залежить від величини сил міжатомної взаємодії твердих тіл.


� Частинку можна замінити на кульку, на яку діє сила гравітації, а криву розглядати як рельєф поверхні.


� Вважається, що висока пластичність є властивою тільки металам. 


� Дослідниками експериментально виявлено різні відхилення параметра гратки у поверхневих шарах як у сторону збільшення, так і зменшення. Але абсолютне значення такого відхилення не є основним фактором у формуванні сили взаємодії, оскільки  її величина і знак у більшій мірі  залежать  від концентрації електронного газу (імовірність знаходження електронів) між позитивно зарядженими іонами. Зростання концентрації електронного газу при постійній відстані між іонами викликає зменшення сили відштовхування до нуля, з подальшим зростанням сили притягання. При постійній концентрації, відповідно, зростання міжатомної відстані між іонами підвищуватиме силу притягання, а її зменшення – сприятиме виникненню і  зростанню сили відштовхування.
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