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(Представлено академиком Н. В. Агеевым 16 V 1972)

Теоретические значения активационных энергий миграции точечных 
дефектов в кристаллах зависят от размеров областей, релаксирующих во­
круг этих дефектов. В случае равновесного точечного дефекта внутри кри­
сталла область релаксации может распространяться на весь кристалл. 
Однако в качестве эффективной области релаксации, в случае, например, 
моновакансий в металлах, иногда принимают область, включающую от 25 
до 140 соседних атомов (Д или от 50 до 258 атомов (2). При расчетах акти­
вационной энергии миграции моновакансий в меди для этой области было 
принято 176 атомов (3).

В работах (4, *) высказано предположение, что число атомов, релакси­
рующих вокруг точечного дефекта, можно оценить по расстоянию, на 
которое распространяется возникающая при этом упругая волна за время 
одного атомного прыжка.

Для расчетов радиуса R области релаксации вокруг моновакансии в 
металлах с г.ц.к.- и о.ц.к.-решетками было предложено (‘) уравнение

R (1)

где vD — дебаевская частота, В — объемный модуль, р — плотность мате­
риала.

Рассчитанные (’) с использованием уравнения (1) значения активаци­
онных энергий миграции моновакансий для ряда металлов плохо согласу­
ются с экспериментальными значениями этих энергий. Одной из причин 
расхождения может быть то, что уравнение (1) дает заниженные размеры 
области релаксации.

Автор данной статьи предлагает оценивать эффективный объем обла­
сти релаксации вокруг мигрирующего точечного дефекта, например, во­
круг моновакансии, по уравнению 

где Еп — энергия активации миграции моновакансии, V — эффективный 
объем области релаксации, у, — модуль сдвига, т = у, / 30 — теоретическое 
напряжение сдвига (5, 6).

Правая часть уравнения (2) представляет собой максимально возмож­
ную в объеме V кристаллической решетки энергию упругой деформации 
сдвига, обусловленную флуктуациями тепловой энергии. Величина Е,,,, 
как показано автором (7), также представляет собой максимально возмож­
ную энергию деформации сдвига, при достижении которой кристалличе­
ская решетка в малых объемах будет «локально расплавлена» или перей­
дет из низкотемпературной в высокотемпературную модификацию.

Выражение, подобное правой части уравнения (2), было использовано 
(6, 8, 9) при рассмотрении активационных процессов в металлах.

Принимая, например, для a-Fe значения Ет = 0,51 эв = 0,51-1,6-lipHHMMdM, HctlipilMtp. ДЛЯ с опаЧслИН L/m od

•10“12 дип-см С, i0, “), у = 8,3-10и дин/см2 (12), т = у / 30 дин/см2 (5),
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по уравнению (2) получим V=l,8-10-21 см3. По этому объему, с учетом 
атомного объема для a-Fe 1,2 • 10~23 см3, найдем число N атомов в эффек­
тивной области релаксации, равное для железа 1,5 102. Рассчитанный 
объем V хорошо соответствует активационному объему 2,2 • 10-21 см3, полу­
ченному (13, “) из низкотемпературной зависимости текучести a-Fe, 
когда эффективная (термическая) компонента приложенного напряжения 
равнялась пулю.

Таблиц а 1

Металл Ат. объемх
X1083, см3 С2)

у-10-n, 
дин/см2 (I2) Em, WW) V-102’, cm3 A- IO”2

Ag 1,71 2,67 0,72 7,80 4,6
Al 1,66 2,45 0,34 4,00 2,A
Au 1,69 2,77 0,85 8,80 5,2
Cr 1,20 1,09-10 1,22 3,20 2,7
Cu 1,18 4,37 0,69 4,55 3,8
a-Fe 1,20 8,30 0,51 1,80 1,5
Li 2,2 9,8-10-1 0,06 1,80 0,82
Mo 1,56 1,35-10 2,00 4,30 2,8
Na 4,00 4,80-10-1 0,11 6,60 1,6
Ni 1,09 7,50 0,99 3,80 3,5
Pb 3,03 7,10-10-1 0,35 1,40 4,6
Pt 1,50 6,41 1,47 6,60 4,4
w 1,58 1,51-10 2,81 5,40 3,4

Результаты расчетов, выполненных по уравнению (2) для некоторых 
металлов, приведены в табл. 1. Полученные значения N в большинстве 
случаев хорошо согласуются с максимальными значениями релаксирую­
щих атомов, принятыми в работах (*,2).
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