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Проведено дослiдження змiни мiкроструктури систем, пiдда-
них дiї балiстичного потоку, що описує формування структур-
ного безладу при опромiненнi iз використанням методу фазо-
вого поля кристала. Виявлено, що внаслiдок конкуренцiї ре-
гулярної та стохастичної компонент балiстичного потоку в си-
стемi можливе формування структур з розмитими атомними
густинами. Проведено дослiдження динамiки дефектiв при ре-
кристалiзацiї такої системи та встановлено характер змiни кiль-
костi дефектiв залежно вiд статистичних властивостей балiсти-
чного потоку. Встановлено, що при рекристалiзацiї просторовi
структури, сформованi пiд час дiї такого потоку, є стацiонар-
ними i стiйкими до термiчних флуктуацiй малої iнтенсивностi.

1. Вступ

Дослiдження мiкроструктури кристалiчних матерiа-
лiв, умов, за яких вона зазнає змiн, та характеру са-
мих перетворень у матерiалах є актуальним завдан-
ням на сьогоднi не лише з точки зору теоретичної фi-
зики, а й фiзики твердого тiла та матерiалознавства
загалом [1]. Останнiми роками вирiшення цiєї пробле-
ми стає вельми важливим, оскiльки пов’язано iз вста-
новленням стiйкостi конструкцiйних матерiалiв, що
використовуються у рiзних областях людської дiяль-
ностi, зокрема радiацiйної технiки [2]. Еволюцiя та-
ких систем задається термодинамiчними силами, ме-
ханiчними навантаженнями або радiацiйним опромi-
ненням. Механiчна нестiйкiсть кристалiчних систем
приводить до формування дефектiв (точкових, лiнiй-
них, пласких та об’ємних), якi здатнi сильно вплива-
ти на характер поведiнки таких систем за рiзних умов
їх використання. Тому розумiння i вивчення проце-
сiв формування структур дефектiв та їхньої динамiки

становить незникаючий науковий iнтерес впродовж
останнiх декiлькох десятирiч.

За останнi роки з’ясувалося, що адекватний опис
мiкроструктурних перетворень може бути досягну-
тий самоузгодженим розгляданням поведiнки таких
систем на рiзних iєрархiчних рiвнях: вiд просторово-
часових масштабiв квантово-механiчного рiвня до ма-
кроскопiчних [3]. Окреме використання методiв те-
оретичної фiзики на певному iєрархiчному рiвнi та-
кої мультимасштабної схеми не дозволяє подати пов-
ну картину самоорганiзацiї кристалiчної або ж де-
фектної структури. Так, наприклад, методи ab ini-
tio дозволяють подати картину поведiнки системи
на довжинах порядку 10−9 м та часових iнтервалах
∼ 10−14 с. Динамiка атомiв та точкових дефектiв, до-
слiджувана методами молекулярної динамiки, обме-
жується iнтервалами ∼ 10−9–10−8 м, ∼ 10−13–10−8 с.
Важливо зазначити, що кiлькiсть атомiв, задiяних у
таких процесах числового моделювання, є скiнченою
величиною: ефективнiсть ab initio пiдходiв обмежує-
ться розглядом 106 атомiв; молекулярної динамiки —
109 атомiв. Використання аналiтичних пiдходiв для
дослiдження мiкроструктури у поєднаннi iз числови-
ми методами (кiнетичне моделювання Монте-Карло)
доволi успiшно використовується на дифузiйних мас-
штабах, де у межах використання певних граничних
умов дослiджувана система може розглядатися у тер-
модинамiчнiй границi. Серед найпоширенiших пiдхо-
дiв видiляють метод фазового поля, що ґрунтується
на теорiї Гiнзбурга–Ландау [4].

Однак серед наведених пiдходiв можна видiлити
так званi гiбриднi пiдходи та методи, якi охоплюють
декiлька iєрархiчних рiвнiв. Серед них найпопуляр-
нiшим i найвживанiшим для дослiдження мiкростру-
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ктури матерiалiв є метод фазового поля кристала,
який у межах розгляду континуального поля атомної
густини дозволяє описати кристалiчнi системи рiзної
симетрiї. Основу методу було запозичено iз гiдроди-
намiки при описi формування комiрок Релєя–Бенара
[5]. Фiзичний змiст його застосування для криста-
лiчних систем закладено у теорiї затвердiвання [6],
яку було розвинуто вiдповiдно до теорiї Гiнзбурга–
Ландау у працях Елдера, Гранта та iн. [7]. У межах
цього пiдходу кристалiчна фаза характеризується пе-
рiодично розподiленим полем атомної густини ρ(r),
що вiдповiдає мiнiмуму функцiоналу вiльної енергiї
F [ρ(r)]. Його перевагою перед стандартною теорiєю
фазового поля є можливiсть моделювання довгоча-
сної еволюцiї матерiалiв на мiкроскопiчному просто-
ровому масштабi у порiвняннi з методами молекуляр-
ної динамiки – у вилученнi швидких ступенiв вiль-
ностi, що дозволяє дослiдити динамiку системи на
мезоскопiчних часах. Цей метод виступає у ролi iн-
струменту огрублення у часi молекулярної динамiки
τ (усереднення за фононами) [8]. Тобто замiсть по-
ложень атомiв розглядаються вiдповiднi атомнi гу-
стини як ймовiрностi заповнення фазового об’єму ко-
жним i-м атомом, тобто ρ(r, τ) = τ−1

∫ τ
0

dtρm(t), де
ρm(r, t) =

∑N
i δ(r − ri(t)). Крiм того, це дозволяє

моделювати пружнi та пластичнi деформацiї криста-
лiв, переходи рiдина–тверде тiло [9], дифузiю дефе-
ктiв [10], мiкроструктурнi перетворення [11], фазове
розшарування, епiтаксiйне зростання, динамiку дис-
локацiї [12], структурнi переходи [13, 14].

Очевидно, що застосування такого методу для
дослiдження мiкроструктурних змiн опромiнюваних
матерiалiв та поведiнки дефектiв при рекристалiза-
цiї вiдповiдних систем виглядає доволi ефективним.
Оскiльки є добре поєднання такого пiдходу iз резуль-
татами молекулярної динамiки, то можливим стає
виявлення перерозподiлу дефектiв при рекристалiза-
цiї, вивчення руху дислокацiй, границь зерен та по-
ведiнки мiкротрiщин. При цьому необхiдно ввести у
розгляд вiдповiднi сили та потоки, якi спричиняють
формування структурного безладу, викликаного дiєю
опромiнення. Використавши пiдходи, розвинутi у ро-
ботах [15–17], дiя опромiнення з формуванням стру-
ктурного безладу адекватно описується введенням у
розгляд балiстичного (атермiчного) потоку атомного
перемiшування. Цей потiк приводить до додаткової
(балiстичної) дифузiї атомiв, яка буде мати стохасти-
чний характер [18]. Добре вiдомо, що у нелiнiйних
розподiлених системах нерiвноважнi флуктуацiї зда-
тнi спричиняти якiсну перебудову системи, що є не-
можливим у рiвноважних умовах [19–21], наприклад,

фазовi переходи [22], фазове розшарування [23], стру-
ктуроутворення в об’ємi [24] та на поверхнi [25, 26].
Тому постає важливе питання про вплив статисти-
чних властивостей балiстичного потоку на мiкростру-
ктурнi перетворення у кристалiчних системах. При
цьому можливим стає опис формування дефектiв при
опромiненнi та їх вiдпалi [27–29].

Таким чином, метою даної роботи є вивчення ха-
рактеру мiкроструктурних перетворень в опромiню-
ваних кристалiчних системах, при введеннi у розгляд
балiстичного потоку зi стохастичними властивостями
(шумом). Для досягнення поставленої мети застосо-
вано формалiзм фазового поля кристала. Розгляну-
то загальний пiдхiд на випадок двовимiрних систем,
який у подальшому може бути розвинений на триви-
мiрнi системи. Показано, що внаслiдок стохастичного
впливу у системi можуть реалiзуватися метастабiль-
нi, але стiйкi структури iншої симетрiї, нiж вихiдний
кристал. Проведено дослiдження процесiв перерозпо-
дiлу атомної густини пiд час дiї атермiчного потоку
та з’ясовано динамiку дефектiв у процесах рекриста-
лiзацiї опромiненої системи.

Структура роботи є такою. У наступному роздi-
лi запропоновано основну модель кристалiчної систе-
ми та введено балiстичний потiк. У роздiлi 3 вивче-
но характер змiни мiкроструктури при опромiненнi
та рекристалiзацiї методами числового моделювання.
Обговорення отриманих результатiв проведено у роз-
дiлi 4. Останнiй роздiл мiстить висновки.

2. Модель

У межах стандартного формалiзму фазового поля
кристала перiодична система (кристал) та можли-
вi структурнi переходи у нiй описано змiною вла-
стивостей поля атомної густини ρ(r, t). Будемо роз-
глядати однокомпонентнi системи з властивостями∫

drρ(r, t) = ρ0, ρ0 = const, для якої змiну вiльної
енергiї ΔF = F [ρ]−F [ρ0] подано виразом [12]:

ΔF
T

=
∫

dr {ρ(r) ln[ρ(r)/ρ0]−Δρ(r)}−

−1
2

∫
dr1

∫
dr2Δρ(r1)c(2)(r1, r2, ρ0)Δρ(r2),

де Δρ(r) = ρ(r)−ρ0; c(2)(r1, r2, ρ0) – двоточкова коре-
ляцiйна функцiя; перший доданок описує вiльну си-
стему, другий характеризує взаємодiю. Цей вираз є
справедливим лише при слабкiй варiацiї Δρ(r), однак
похибка такого наближення становить лише декiлька
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вiдсоткiв при описi процесiв тверднення, тому, за пев-
них слабких умов, його можна вважати задовiльним
[12]. Загальний формалiзм теорiї фазового поля кри-
стала полягає у таких двох основних припущеннях.
У припущеннi про слабкiсть варiацiї Δρ(r) при змiнi
c(2) розвинення за квадратом хвильового числа дає
ρ0c

(2)(q) ' C0 + C2q
2 + C4q

4. Сталi C0 < 0, C2 > 0,
C4 < 0 задають властивостi конкретної кристалi-
чної системи (матерiалу), а саме, iзотермiчну сти-
сливiсть рiдинної фази: ∼ 1 − ρ0C0 (знерозмiрений
об’ємний модуль рiдинного стану), об’ємний модуль
у кристалiчнiй фазi ∼ ρ0C

2
2/4|C4| та сталу ґратки

a0 ∼
√
|C4|/C2

1. Розвинення у ряд невзаємодiючої
частини в околi ρ0 дозволяє подати функцiонал вiль-
ної енергiї для знерозмiреного поля атомної густини
x(r) ∝ Δρ(r)/ρ0 у виглядi [14]:

F =
∫

dr
(
f(x) +

1
2
xL(∇2)x

)
, (1)

де густина вiльної енергiї f(x) та оператор просторо-
вої взаємодiї L(∇2) подають виразами

f(x) =
α(T − Tm)

2
x2+

u

4
x4, L(∇2) = β(q20+∇2)2, (2)

визначеними через матерiальнi сталi α, u, β, Tm –
температура топлення, q0 – хвильове число, що задає
параметр ґратки. Зв’язок мiж параметрами теорiї та
мiкроскопiчними параметрами конкретної кристалi-
чної системи встановлюється вiдповiдно до процеду-
ри, описаної, наприклад, у роботi [14].

Оскiльки поле атомної густини є збережним, то йо-
го ланжевенiвську динамiку задано рiвнянням

∂tx = M∇2 δF
δx

+ ξ, (3)

де M = const – атомна рухливiсть, ξ – бiлий
шум iз стандартними властивостями: 〈ξ(r, t)〉 = 0,
〈ξ(r, t)ξ(r′, t′)〉 = 2MT∇2δ(r− r′)δ(t− t′).

У подальшому доцiльно провести перенормування
величин:

r′ = rq0, x′ = x
√
u/Tmβq40 , ε

′ = αΔT/Tmβq40 ,

t′ = Mβq60t,F0 = β2q8−d0 Tm/u,F ′ = F/F0, (4)

1 У двовимiрному випадку параметр ґратки a0 = 2π/q0 задає-
ться хвильовим числом q0 =

√
3C2/8|C4|, для тривимiрного

випадку q3d
0 =

√
C2/|C4| [12]

увести до розгляду керуючий параметр ε = θ − 1,
θ = T/Tm та перенормувати флуктуацiйне джерело

〈ξ(r, t)〉 = 0,

〈ξ(r, t)ξ(r′, t′)〉 =
uθqd−4

0

β2
∇2δ(r− r′)δ(t− t′). (5)

Далi для зручностi штрихи опускаємо. Слiд зазначи-
ти, що у системi за певних умов (вибраного значення
густини x0) можливою стає реалiзацiя структур ге-
ксагонального типу (перiодичного розподiлу атомної
густини) i, так званих, страйпiв (лiнiйних структур).
У будь-якому випадку утворення просторових стру-
ктур стає можливим лише за умови x0 ≤

√
1− θ, тоб-

то якщо густина вiльної енергiї є бiмодальною. У про-
тилежному випадку система є однорiдною незалежно
вiд значення вибраної густини. У випадку двовимiр-
ної системи при L = (1 + ∇2)2 загальний розв’язок
рiвняння станiв може бути подано у виглядi

x(r, t) = x0 +s(t)(eik1r +c.c.)+h(t)(eik2r +eik3r +c.c.),

де c.c. означає комплексне спряження; s(t), h(t) – ам-
плiтуди; хвильовi вектори є такими:

k1 =

(
−
√

3
2
,−1

2

)
, k2 = (0, 1), k3 =

(√
3

2
,−1

2

)
.

Тому у випадку s = h маємо гексагональну фазу – пе-
рiодичну структуру розподiлу атомної густини (кри-
стал). Це означає, що атом знаходиться в околi свого
рiвноважного положення, атоми блукають у сфери-
чно симетричнiй областi в околi своїх положень з пе-
рiодом ґратки a = 2π/q0, а частота перебування у
кожнiй точцi в околi рiвноважного положення ri ви-
значається величиною x0(ri). При h = 0 реалiзуються
лiнiйнi структури. Це означає, що, незважаючи на
перiодичну структуру розподiлу атомної густини за
атомними площинами, у стацiонарному випадку вона
розмивається паралельно атомним площинам, тобто
атоми можуть рухатися вздовж атомних площин. В
областi однорiдних станiв (s = h = 0) атомна густина
розмита по всiй системi, яка фактично знаходиться у
станi рiдини. Можливi областi спiвiснування криста-
лiчної (гексагональної) фази i однорiдних станiв, та-
кож реалiзується область спiвiснування гексагональ-
ної i лiнiйної структур. Цю проблему вивчали ранi-
ше (див., наприклад, [30]), де встановлено критичнi
значення для реалiзацiї наведених структур у одно-
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та двовимiрному випадках. Методами числового мо-
делювання дослiджено особливостi утворення перiо-
дичних структур розподiлу атомної густини у триви-
мiрних системах, де встановлено можливiсть форму-
вання ГЦК, ОЦК та ГПУ структур, якi у двовимiр-
ному випадку вiдповiдають областi iснування гекса-
гональної фази [31, 32]. Як було показано ранiше [7],
пружнi властивостi гексагональної фази у двовимiр-
ному випадку описується пружними сталими: C12 =
C44 = C11/3, де C12 = [(3x0 +

√
−15ε− 36x2

0)q
2
0 ]2/75,

C11 = C12 + 2C44; при цьому коефiцiєнт Пуассо-
на ν = 1/3, модуль зсуву µ = C44, модуль Юнга
Y2 = 8C12/3.

Вплив опромiнення враховуємо, вводячи потiк
атермiчного перемiшування атомної системи [18]:

Je = −(De + ζ(r, t))∇x, De = φ〈R〉2σr, (6)

який має регулярну та стохастичну складовi. Регу-
лярна частина характеризує радiацiйно стимульова-
ну дифузiю, яку задають коефiцiєнтом балiстичної
дифузiї De, визначеним через потiк опромiнення φ,
середню довжину стрибка вибитого атома 〈R〉 та пе-
ретин розсiяння σr. Величини σr i 〈R〉 визначаються
енергiєю бомбардуючих частинок. Стохастична ком-
понента, що має гаусовi властивостi, описує форму-
вання структурного безладу. Оскiльки розглядається
стохастичне перемiшування у структурованому сере-
довищi (кристалi), то очевидно, що випадкова скла-
дова має бути скорельованою у просторi. Її властиво-
стi виберемо такими:

〈ζ(r, t)〉 = 0,

〈ζ(r, t)ζ(r′, t)〉 =
2Deσ

2

(
√

2πrc)d
e−(r−r′)2/2r2c δ(t− t′). (7)

Наявнiсть De у кореляторi свiдчить про те, що шум
ζ виникає лише за наявностi потоку опромiнення. Iн-
тенсивнiсть шуму σ2 = 〈(δR)2〉/〈R〉2 пов’язана iз дис-
персiєю довжини стрибкiв вибитих атомiв, rc – ра-
дiус просторових кореляцiй. Така конструкцiя атер-
мiчного потоку перемiшування дозволяє розглядати
випадки, що не обмежуються звичайною дифузiєю,
описаною лапласiаном у рiвняннi еволюцiї, а приво-
дить до узагальненого стохастичного характеру руху
iз заданою дисперсiєю стрибкiв 〈(δR)2〉. Тому нада-
лi доцiльно розглядати De та σ2 як два незалежних
параметри теорiї [18]. Отже, повне рiвняння еволюцiї
поля атомної густини набуває вигляду

∂tx = ∇2 δF
δx

+ ξ(r, t) +∇ · (De + ζ(r, t))∇x. (8)

Особливостi формування перiодичного розподiлу
атомної густини у системi iз атермiчним потоком пе-
ремiшування, яка описується рiвнянням (8) за рiзних
початкових значень атомної густини проведено у ро-
ботi [33]. Поведiнку нерiвноважної системи, коли час
поширення збурень атермiчним потоком та звичай-
ним дифузiйним рiзняться, розглянуто у роботi [34].
Було встановлено, що, незалежно вiд початкового
значення x(r, t = 0), дiя скорельованого стохастично-
го джерела ζ(r, t) здатна переводити систему до ста-
ну з утворенням лiнiйних структур. Iнакше кажучи,
формування структурного безладу у скорельованому
середовищi внаслiдок опромiнення приводить до змi-
ни мiкроструктури кристала з формуванням упоряд-
кованих фаз, роздiлених неупорядкованими, розми-
ття густини вздовж атомних площин та гомогенiза-
цiї розподiлу густини – розтоплення кристала. Однак
природу переходiв вiд гексагональних структур до лi-
нiйних, викликаних дiєю зовнiшнього стохастичного
джерела, не було вивчено.

Незважаючи на те, що процеси утворення упоряд-
кованих конфiгурацiй вивчалися ранiше, дослiдже-
ння змiни мiкроструктури iз вивченням характеру
формування дефектiв за наявностi атермiчного пе-
ремiшування не проводилося. Тому у данiй роботi за
мету ставлять з’ясування поведiнки утворення дефе-
ктiв у кристалiчнiй системi пiд час дiї атермiчного по-
току перемiшування. Основнi властивостi формуван-
ня структур дефектiв дослiджуватимуться у межах
використання геометричного пiдходу iз визначенням
порушення iдеальностi гексагональної структури та
формування дислокацiй.

3. Особливостi змiни мiкроструктури

3.1. Лiнеаризована модель: структурний
фактор

Розглянемо спочатку лiнеаризовану модель в околi
дослiджуваного значення густини x0. Оскiльки ве-
личина x є збережною, то аналiз на стiйкiсть про-
водиться для сферично-усередненого структурного
фактора S(k, t) як фур’є-перетворення двоточкової
кореляцiйної функцiї 〈δx(r, t)δx(r′, t)〉, де δx(r, t) =
x(r, t) − x0. Вiдповiдно до теореми Новiкова [35] ди-
намiчне рiвняння для S(k, t) набуває вигляду

dS(k, t)
dt

= −2k2ω(k)S(k, t) + 2θk2+

+
2k2Deσ

2

(2π)d

∫
dqC(|k− q|)S(q, t), (9)
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де C(|k−q|) – фур’є-перетворення кореляцiйної фун-
кцiї зовнiшнього шуму. При цьому закон дисперсiї є
таким:

ω(k) = ε̃+De + (1− k2)2−

−Deσ
2C(0)k2 +Deσ

2[∇2C(|r|)]r=0, (10)

де ε̃ ≡ ε + 3x2
0, [∇2C(|r|)]r=0 < 0 внаслiдок того, що

у точцi r = 0 шумовий корелятор має максимум. З
отриманого закону випливає, що зовнiшнiй потiк при-
водить до перенормування керуючого параметра так,
що поведiнка системи визначатиметься його ефектив-
ним значенням

εef = ε̃+De +Deσ
2[∇2C(|r|)]r=0. (11)

Очевидно, що при εef < 0 збурення гармонiк в око-
лi k0 = 1 зростають, результатом чого є формуван-
ня перiодичних структур. Iз наведеного випливає, що
регулярна компонента De атермiчного потоку приво-
дить до зростання ефективної температури. Якщо ча-
стинки у потоцi опромiнення мають розкид за енер-
гiями (iмпульсами) (σ2 6= 0), то, враховуючи, що
[∇2C(|r|)]r=0 < 0, стохастична складова потоку Je
приводить до порушення стiйкостi, зменшуючи зна-
чення ефективного керуючого параметра. Таким чи-
ном, регулярна i стохастична складовi потоку опро-
мiнення Je мають протилежний вплив на динамiку
системи, що узгоджується з результатами теорiї се-
реднього поля для детермiнiстичних систем [15] та
аналiзом поведiнки систем зi стохастичним потоком
опромiнення [18]. Детальний аналiз впливу стохасти-
чної компоненти атермiчного потоку перемiшування
на стiйкiсть однорiдних станiв детально проведено
у роботах [33, 34, 36–38]. Було з’ясовано, що на вiд-
мiну вiд iнтуїтивних мiркувань про вплив шуму дiя
просторово-скорельованого стохастичного джерела у
системах зi збережною динамiкою приводить до про-
сторового упорядкування [19, 39–41].

Iз закону дисперсiї знаходимо критичнi значен-
ня хвильових чисел k ∈ (k(−)

c , k
(+)
c ), якi обмежують

область iснування нестiйких мод:

(k(±)
c )2 = 1 +

1
2

(
Deσ

2C(0)±

±
{
Deσ

2C(0)(4 +Deσ
2C(0))−

−4(ε̃+De −Deσ
2|∇2C(|r|)|r=0)

}1/2)
. (12)
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Рис. 1. Динамiка сферично усередненого структурного факто-
ра в околi x0 = 0, 3 при De = 0, 8, θ = 0, 7, σ2 = 1, 0, rc = 1

За таких значень хвильових чисел фактор пiдсилення
R(k) = −k2ω(k) набуває нульових значень. Максимум
функцiї R(k) досягається при k = km, де

(km)2 =
2
3

+
1
3

(
Deσ

2C(0)±

±
{

1 +Deσ
2C(0)(4 +Deσ

2C(0))−

−3(ε̃+De −Deσ
2|∇2C(|r|)|r=0)

}1/2)
. (13)

При високих температурах i фiксованому значеннiDe

збiльшується критичне значення σ2, тодi як збiльше-
ння De спонукає до упорядкування при меншiй iнтен-
сивностi шуму σ2.

Динамiку структурного фактора, як розв’язку рiв-
няння (9) зображено на рис. 1. З якого видно, що з
часом положення основного пiка S(k, t) зсувається до
хвильового числа k = k0, що вiдповiдає перiоду утво-
рюваних структур. При цьому його висота зростає,
що свiдчить про проходження упорядкування у си-
стемi.

3.2. Моделювання мiкроструктурних
перетворень

Проаналiзуємо характер змiни поведiнки системи, ко-
ли вирощений кристал пiддають опромiненню протя-
гом певного часу з утворенням дефектiв кристалiчної
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t=0 t=20

t=200 t=20000

Рис. 2. Етапи еволюцiї системи при θ = 0, 7 при вирощуваннi
кристала

будови, а потiм в ньому вiдбувається вiдпал цих дефе-
ктiв. Така процедура проводилася чисельно. Для цьо-
го нами чисельно розв’язано рiвняння Ланжевена (8)
на двовимiрнiй квадратнiй ґратцi розмiром L = N`,
де N = 256 – кiлькiсть вузлiв, ` = 1, граничнi умови –
перiодичнi. На стадiї вирощування кристала iз рiдин-
ної фази початковi умови були такими: 〈x(r, t)〉 = 0, 3,
〈(δx)2〉 = 0, 1. Всi результати отримано при θ = 0, 7,
rc = 0, 65.

Типова картина формування кристала iз рiдинної
фази наведено на рис. 2. Iз сформованих зародкiв
кристалiчної фази по всьому зразку виростають кри-
сталiти до зiткнення мiж собою. Пiсля того як вся си-
стема заповнюється гексагональною фазою, подаль-
ша еволюцiя продовжується рухом границь зерен. Пi-
сля формування основної структури вiдбувається пе-
рерозподiл “атомiв” (темнi кружки) так, щоб утворю-
вана конфiгурацiя мала якнайменшу кiлькiсть дефе-
ктiв, зменшуючи енергiю всього об’єкта. Характер-
ний знерозмiрений час росту кристала становив t =
2 · 104, що вiдповiдало переходу до стацiонарного ре-
жиму та перебудовi атомної конфiгурацiї зi зменше-
нням кiлькостi дефектiв. У подальшому цей об’єкт
буде пiддано опромiненню з рiзними De та σ2. Основ-
ним завданням на цьому етапi буде дослiдження ди-
намiки кiлькостi дефектiв та особливостей перебудо-

ви мiкроструктури при опромiненнi та рекристалiза-
цiї.

Розглянемо спочатку основнi сценарiї змiни мiкро-
структури при опромiненнi вихiдного кристалiчного
зразка. Перша колонка на рис. 3,а вiдображає вплив
регулярної компоненти атермiчного потоку перемi-
шування (σ2 = 0). Видно, що з часом вiдбувається
розтоплення на дефектах, якi були сегрегованi на
границях зерен. При цьому залишаються найбiльш
стiйкi структури, якi вiдповiдають iдеальнiй конфi-
гурацiї гексагональної симетрiї. На фiнальнiй ста-
дiї, при малих значеннях De, залишаються криста-
лiти iдеальної структури, зануренi в неупорядковану
фазу, де атомна густина розмита за всiма положен-
нями атомiв. Це означає, що внаслiдок проходжен-
ня неперервних каскадiв (у нашiй моделi) вiдбуває-
ться розтоплення областей, що мають енергiю бiльшу,
нiж iдеальнi кристалiчнi областi. Знерозмiрений час
опромiнення становив t = 103, що вiдповiдало реалi-
зацiї стацiонарної структури. Фактично ця картина
характеризує проходження додаткових (радiацiйно-
стимульованих) процесiв дифузiї, коли мобiльними
стають дефекти, структури iз великою кiлькiстю де-
фектiв є нестiйкими до таких збурень. Iз визначення
ефективного керуючого параметра (11) випливає, що
вплив регулярної компоненти атермiчного потоку пе-
ремiшування збiльшує ефективну температуру, пере-
водячи систему до областi рiдинної фази або спiвiсну-
вання кристалiчної та рiдинної фази. При великихDe

ефективна температура стає настiльки великою, що
вихiдна кристалiчна система потрапляє в область рi-
динної (розтопленої) фази.

Пiддамо тепер нашу систему рекристалiзацiї (див.
колонку 2 на рис. 3,а). Якщо у ролi початкової кон-
фiгурацiї вибрати останню, що вiдповiдала кiнцево-
му часу опромiнення, та покласти De = 0, вiдповiднi
процеси кристалiзацiї будуть проходити з iснуючих
кристалiтiв. Тут хвиля атомних збурень буде поши-
рюватись рiвномiрно за всiма можливими напрямка-
ми у такий спосiб, що пiдстроюванi атоми до основ-
ного кристалiта будуть сприяти формуванню iдеаль-
ної структури зерен. Залежно вiд величини De кiль-
кiсть вихiдних кристалiтiв при рекристалiзацiї може
змiнюватися, тому загальна кiлькiсть дефектiв, що
залишаться на фiнальнiй стадiї цього процесу, може
також зазнавати змiн.

Бiльш цiкавим є стохастичний випадок, коли опро-
мiнення вiдбувається за наявностi флуктуацiй атер-
мiчного потоку (σ2 6= 0). Тут, залежно вiд спiввiдно-
шення мiж регулярною та стохастичною складовими
цього потоку, можливi два типи структур, що спо-
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a б в

Рис. 3. Етапи еволюцiї системи при опромiненнi та рекристалiзацiї. Першi колонки на рисунку вiдповiдають процесу опромiнення:
а – при De = 0, 35, σ2 = 0, 0; б – при De = 0, 475, σ2 = 0, 3; в – при De = 0, 55, σ2 = 0, 3. Другi колонки подають еволюцiю
системи при рекристалiзацiї вiдповiдних опромiнених структур

стерiгаються у стацiонарному режимi. Оскiльки ре-
гулярна та стохастична компоненти потоку Je є кон-
куруючими у варiацiї ефективної температури (див.
(11)), то, наприклад, при фiксованому значеннi iнтен-
сивностi σ2 та малому De зовнiшнiй шум буде проти-
дiяти розтопленню областей кристала. У такому ви-
падку атомна густина локально зменшується, однак
геометрична структура залишається практично не-
змiнною. За пiдвищених значень De (див. колонку
1 на рис. 3,б ) у розтоплених областях в околi гра-
ниць зерен дiя шуму приводить до упорядкування з
утворенням лiнiйних структур (страйпiв), де атомна
густина хоча i розподiляється перiодично за атомни-
ми площинами, всерединi площин є розмитою. Тобто,
в утворюваних структурах атоми блукають вздовж
атомних площин. Iз подальшим збiльшеннямDe (див.
колонку 1 на рис. 3,в) кристалiчна система розто-
плюється внаслiдок дiї регулярної частини потоку Je
та структурується за рахунок кореляцiйних ефектiв
стохастичного джерела з утворенням страйпiв. Тоб-
то такий характер опромiнення сприятиме вибиван-
ню атомiв зi своїх положень та блуканням їх вздовж
атомних площин. Якщо при фiксованому значеннi
De збiльшувати iнтенсивнiсть зовнiшнього шуму, то
виявляється, що система потрапляє в область iсну-
вання стацiонарних структур лiнiйного типу. Ана-

логiчнi ефекти спiвiснування кристалiтiв, занурених
в область розтопленої конфiгурацiї та конфiгурацiї
з розмитими атомними густинами вздовж атомних
площин, спостерiгалися при атомiстичному моделю-
ваннi Монте-Карло [42–44].

Процес рекристалiзацiї опромiненої системи у сто-
хастичному випадку рiзниться вiд детермiнiстично-
го. Дiйсно, тут крiм кристалiтiв з меншою симетрiєю
структури з бiльшою симетрiєю мають бути пiдла-
штованi пiд дiйсно кристалiчнi. Цей процес є доволi
тривалим. Однак, пiсля його завершення з кожної лi-
нiйної структури починається вiд’єднання одного ато-
ма, який у подальшому розширює область утвореного
кристалiта. Картину такої рекристалiзацiї наведено
у колонках 2 на рис. 3,б,в. У випадку, коли бiльша
частина системи знаходиться у гексагональнiй фазi
(колонка 2 на рис. 3,б ), спочатку вiдбувається пере-
розподiл атомної густини у кристалiчнiй конфiгурацiї
— зменшення кiлькостi дефектiв для утворення iде-
альної кристалiчної структури, а потiм вiд’єднання
атомiв з лiнiйних структур (локальне охолодження
атомiв, блукаючих вздовж площин). У випадку, зо-
браженому у колонцi 2 на рис. 3,в, лiнiйнi структури
з дефектами мають перерозподiлитися у такий спо-
сiб, щоб зайняти положення, сумiснi з напрямками
атомних площин. Пiсля цього, залежно вiд спiввiдно-
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шення мiж частиною системи у гексагональнiй фа-
зi та у фазi страйпiв, може вiдбуватися формування
кристалiтiв.

З метою кiлькiсного аналiзу процесiв упорядкува-
ння/розупорядкування прослiдкуємо за поведiнкою
другого статистичного моменту J(t) = N−2〈

∑
r x

2
r〉,

який у системах зi збережною динамiкою є параме-
тром порядку, в теорiї структуроутворення вiн вi-
домий як конвективний потiк [19]. Загалом для си-
стем зi збережною та незбережною динамiкою вiдо-
мо, що його зростання з часом свiдчить про про-
ходження процесiв упорядкування. На рис. 4 наве-
дено динамiку параметра порядку на рiзних стадi-
ях: вирощуванню вихiдного кристала вiдповiдає ста-
дiя I; на стадiї II вiдбувалося опромiнення за рi-
зних умов; рекристалiзацiя системи вiдбувалася на
стадiї III. Як видно, при σ2 = 0 (суцiльна крива)
включення атермiчного потоку приводить до змен-
шення параметра порядку, а при виключеннi опро-
мiнення (стадiя III) релаксацiя системи проходить
швидко до стацiонарного значення параметра по-
рядку, яке спостерiгалося при вирощуваннi криста-
ла. У стохастичному випадку (штрихова крива) при
незмiнному значеннi De параметр порядку спадає
до стацiонарного значення, що перевищує реалiзо-
ване у детермiнiстичному випадку. Це свiдчить про
те, що зовнiшнi флуктуацiї внаслiдок скорельова-
ної дiї сприяють пiдтримцi упорядкованого стану.
При збiльшеннi De (штрих-пунктирна лiнiя) i не-
змiннiй iнтенсивностi σ2 на початковiй стадiї опро-
мiнення вiдбувається розтоплення системи, тодi як
шум сприяє встановленню порядку, пiдвищуючи зна-

чення 〈x2〉 на пiзнiх стадiях. За великих De коре-
ляцiйнi властивостi зовнiшнього шуму хоча i пiд-
тримують порядок у системi, але вона стає неупо-
рядкованою в сенсi перебудови кристала у структу-
ру лiнiйних об’єктiв. У процесi кристалiзацiї вiд-
новлення кристалiчної конфiгурацiї опромiненої си-
стеми при великих De протiкає так, що параметр
порядку не досягає свого стацiонарного значення,
яке вiдповiдало вирощеному кристалу. Отже, вне-
сення додаткових збурень у вихiдну конфiгурацiю
може сприяти формуванню iншого типу просторо-
вих структур при рекристалiзацiї. Останнiй ефект,
очевидно, пов’язується iз скорельованим перемiшу-
ванням системи, коли основну роль починають вiдi-
гравати процеси iндукованої шумом взаємодiї атом-
ної системи та перерозподiл i змiна кiлькостi дефек-
тiв.

Як випливає iз результатiв моделювання, хара-
ктер упорядкування опромiненої системи iстотно
залежить вiд умов опромiнення. Вiдповiдно до цього
тип дефектiв i їх кiлькiсть при рекристалiзацiї
може змiнитися. Слiд зазначити, що величина 〈x2〉,
пропорцiйна площi пiд структурним фактором, є
iнтегральною характеристикою i не може слугувати
iндикатором змiни мiкроструктури кристала. Тому
далi використаємо дослiдження геометрiї отри-
маних структур, обчислюючи кiлькiсть дефектiв,
їх еволюцiю та характеристику неупорядкованих
конфiгурацiй. У використаному у подальшому до-
слiдженнi формалiзмi будемо вiдрiзняти два типи
дефектiв: точковi (дефекти пакування) у криста-
лiчнiй системi гексагональної симетрiї та лiнiйнi
(дислокацiї) у системi лiнiйних структур.

При рекристалiзацiї системи до гексагональної фа-
зи будемо визначати дефекти пакування за алгори-
тмом, розвинутим для дослiдження двовимiрних си-
стем, що модельованi методами молекулярної дина-
мiки [45]. У рамках такого пiдходу реальнi атоми
у молекулярнiй динамiцi замiнюються на “атоми” у
методi фазового поля кристала. При цьому дослi-
дження гексагональної симетрiї вiдбувається анало-
гiчно. Основнi кроки цього методу є такими. Локаль-
ний кристалiчний порядок можна описати орiєнтацi-
єю шестикутникiв, точки яких вiдповiдають макси-
мумам атомної густини x(r, t). Тодi кут орiєнтацiї j-
го атома αj ∈ [0, π/3] визначається зi спiввiдношен-
ня Ψj =

∑
k∈nn(j) exp[6iθjk] = |Ψj |e6iαj . Два атоми

будуть межувати, якщо |rj − rk| < 1, 25ν, де ν – по-
ложення першого пiка двочастинкової кореляцiйної
функцiї; θi – кут мiж вiдповiдним вектором rj−rk та
вiссю x. Cтупiнь безладу j-го атома визначається за
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Рис. 5. Iлюстрацiя дефектностi структур при рекристалiзацiї опромiненої системи iз початкової конфiгурацiї, показаної злiва.
Верхнiй рядок вiдповiдає умовам опромiнення при рiзних De та фiксованiй iнтенсивностi σ2, нижнiй рядок вiдповiдає умовам
опромiнення при рiзних σ2 та фiксованому значеннi De

формулою

Dj = 2
∑

k∈nn(j)

[1− cos 6(αi − αk)].

Величину Dj , зазвичай, вiдображають у кольоровiй
гамi, це дозволяє явно оцiнити ступiнь дефектностi
геометрiї кристала. У нашому випадку використа-
но гаму сiрого кольору: бiлi кружки характеризую-
ться iдеальною геометрiю гексагональної фази, чорнi
– найбiльш дефектнi структури (кiлькiсть найближ-
чих сусiдiв j-го атома iстотно вiдрiзняється вiд 6).
Останнi утворюють границi зерен. Типову картину,
що iлюструє локальний безлад пiсля рекристалiзацiї,
наведено на рис. 5. Тут кружками зображено атоми
(точки з максимальною атомною густиною), а їх ко-
лiр показує значення локального параметра безладу
кожного атома. Вихiдний кристал зображено злiва.
Наведенi параметри зазначають умови, за яких вiд-
булося опромiнення. З верхнього рядка, що вiдповiдає
випадку σ2 = 0 i рiзним значенням De, видно, що на
стiльки бiльше було розтоплення вихiдного кристала
на фiнальнiй стадiї рекристалiзацiї, на скiльки зерна
стають крупнiшими, що добре узгоджується iз поло-
женнями теорiї рекристалiзацiї. У стохастичному ви-
падку опромiнення при De = 0, 3 зростання шуму в

певному iнтервалi може приводити до сегрегацiї де-
фектiв на границях зерен.

За поданою схемою обчислюємо кiлькiсть дефектiв
як атомiв, що мають дефекти пакування (утворення з
вакансiями, мiжвузловиннi атоми, ядра дислокацiй).
Динамiку вiдносної кiлькостi дефектiв Ndef/Natoms

при рекристалiзацiї опромiненої системи з σ2 = 0 на-
ведено на рис. 6,а, де Natoms — кiлькiсть атомiв (пiкiв
атомної густини). Як видно, з часом кiлькiсть дефе-
ктiв спадає до певного стацiонарного значення. Така
картина є характерною при моделюваннi методами
молекулярної динамiки процесу рекристалiзацiї пiсля
проходження каскадiв [46,47]. Як видно з рис. 6,а, при
малих величинах De, коли зразок практично не змi-
нився пiд слабкою дiєю опромiнення, кiлькiсть дефе-
ктiв залишається незмiнною. Однак при збiльшеннi
De формується значна кiлькiсть дефектiв (прибли-
зно 75% вiд кiлькостi атомiв), їх кiлькiсть спочатку
спадає за степеневим законом t−δ з δ ' 0, 2, а по-
тiм, на дифузiйних часах – логарифмiчно повiльно.
Кiлькiсть дефектiв, що залишилася пiсля рекриста-
лiзацiї (у стацiонарному випадку) залежно вiд iнтен-
сивностi De та дефектнiсть геометрiї типових стру-
ктур, наведено на рис. 6,б. Як видно з рисунка, збiль-
шуючи iнтенсивнiсть De вiд нульового значення, ха-
рактерного для неопромiненої системи, кiлькiсть де-
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Рис. 7. Динамiка вiдносної кiлькостi дефектiв при σ2 = 0, 3,
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мiшування

фектiв поступово зменшується. Оскiльки зростання
De приводить до пiдвищення ефективної температу-
ри, то така поведiнка Ndef означає зменшення кiлько-
стi дефектiв (укрупнення зерен) при рекристалiзацiї
розiгрiтої системи, яка супроводжується перерозподi-
лом атомiв зi зменшенням енергiї кристала. При ха-
рактерних значеннях iнтенсивностi балiстичного пе-
ремiшування маємо два пiки на залежностi Ndef(De).
Вони фактично вiдповiдають точкам “фазового” пе-
реходу для рiвноважної системи, ефективна темпе-
ратура якої задається θef = θ + De. Критичнi зна-
чення De знаходяться на лiнiях рiвноважної фазо-
вої дiаграми θef(x0), якi обмежують область iснува-

ння гексагональної фази. У такому сенсi стацiонар-
на залежнiсть Ndef(De) вiдiграє роль ефективної гео-
метричної сприйнятливостi у процесах формування
структур у системах, що описуються теорiєю фазово-
го поля кристала.

У випадку опромiнення зi стохастичним джерелом
конкуренцiя регулярної та стохастичної компонент
атермiчного потоку приводить до того, що при ма-
лих De та великих De i малих σ2 пiсля рекристалiза-
цiї система приходить до стану з гексагональною фа-
зою. У такому випадку можна застосувати наведений
формалiзм визначення точкових дефектiв. Вiдповiд-
ну часову залежнiсть їх кiлькостi подано на рис. 7,
де поведiнкa Ndef є аналогiчною до детермiнiстично-
го випадку. Однак, на вiдмiну вiд нього, тут при ана-
логiчних значеннях для De (наприклад, De = 0, 4)
не вiдбувається зменшення кiлькостi дефектiв. Це по-
в’язано iз утриманням вихiдної структури кристала
шумом при опромiненнi, тому кiлькiсть дефектiв у
такому випадку практично не змiнюється.

У випадку, коли значення iнтенсивностi шуму збi-
гаються з величиною De або перевищують її, мiкро-
структура системи змiнюється. Замiсть гексагональ-
ної фази реалiзуються страйпи (структури лiнiйного
типу). Тодi застосування наведеного пiдходу визна-
чення дефектiв не може бути використано, оскiльки
атомна густина розмита вздовж атомних площин. Де-
фектами, якi можуть бути дослiдженi у такому ви-
падку є дислокацiї, дисклiнацiї та границi зерен. У
нашому випадку границь зерен не спостерiгалося, ди-
склiнацiй було реалiзовано менше 1% вiд повної кiль-
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костi дефектiв, тому у подальшому сконцентруємося
на дослiдженнi лiнiйних дефектiв як таких.

При дослiдженнi дислокацiй використаємо пiдхiд,
розвинутий для дослiдження дефектiв у нематиках
[48], де одним з мiрникiв упорядкування є направляю-
че поле (директор) n̂(r) = ∇x(r)

|∇x(r)| та вiдповiдний нема-
тичний параметр порядку Qαβ = Q0

[
n̂αn̂β − 1

2δαβ
]
.

Зокрема, для двовимiрних систем роль параме-
тра порядку вiдiграє величина cos(2θ), де n̂ =
(cos(θ), sin(θ)). Тобто iснує певний векторний пара-
метр порядку B̂, заданий виразами B̂x = n̂2

x − n̂2
y,

B̂y = 2n̂xn̂y. Далi будемо вважати, що всi дефекти
формуються з ± 1

2 дисклiнацiй у направляючому по-
лi n̂, яке переходить у “вихори” заряду ±1 для поля
B̂. Для iдентифiкацiї дефектiв визначимо ядра вихо-
рiв за формулою A =

∑
α,β(∇αBβ)2. В областi де-

фекту значення B̂ зазнає рiзкої змiни. Таким чином,
точка положення дефекту визначається за умови, що
A бiльше певного значення. Також можемо записати
A у виглядi

A =
∑
α,β

(∇αnβ)2 = (∇αϕ)2,

де ϕ(r, t) = 2θ(r, t), θ(r) = arctan
(
n̂y(r)
n̂x(r)

)
. Немати-

чний параметр порядку Qαβ повнiстю визначається
кутом ϕ(r) = 2θ(r). Отже, знаючи похiдну ∇ϕ(r),
обчислення iндикаторної величини A(r) = |∇ϕ(r)|2
дозволяє визначити такi дефекти, як дислокацiї, ди-
склiнацiї та границi зерен.

Метод заснований на тому, що в областi дефекту
(дислокацiї, дисклiнацiї або границi зерна) поле ϕ(r)
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Рис. 9. Вiдносна кiлькiсть дефектiв Ndef/Natoms залежно вiд
iнтенсивностi балiстичного перемiшування De = 0, 3 при σ2 =

0, 3 i типовi стацiонарнi структури (геометричну дефектнiсть
частинки (атома) проiлюстровано у вiдтiнках сiрого кольору)

швидко змiнюється, тодi як поза цими областями во-
но змiнюється гладко. Отже, у точках з бiльшою iн-
тенсивнiстю змiни ϕ(r) знаходяться дефекти або ча-
стина границi зерна. Тодi в областi поза дефектами
A(r) ≈ 0. У мiсцi знаходження дефекту ця величина
стрiмко зростає. Описаний алгоритм допомагає ви-
значити областi, де поле директора суттєво змiнює-
ться. Таким чином, у будь-який момент часу є мо-
жливiсть визначити стан системи i наявнiсть у нiй
зерен та дефектiв.

Застосування поданого формалiзму дозволило оцi-
нити кiлькiсть дислокацiй та їх рух. На рис. 8 зобра-
жено динамiку змiни кiлькостi дислокацiй Ndis, трає-
кторiї руху ядер дислокацiй у двовимiрному просторi
та характернi лiнiйнi стацiонарнi структури. Як ви-
дно з поведiнки кiлькостi дислокацiй, спочатку ре-
кристалiзацiї їх кiлькiсть незначно збiльшується вна-
слiдок перебудови структури до найоптимальнiшої iз
меншою пружною енергiєю. Згодом вiдбувається ре-
кристалiзацiя, i дислокацiї рухаються для перерозпо-
дiлу накопиченої пружної енергiї, анiгiлюючи з дис-
локацiями протилежного заряду. На великих часових
iнтервалах вiдбувається уповiльнення руху дислока-
цiй i їх кiлькiсть залишається незмiнною. Таким чи-
ном, система iз перебудованою структурою внаслiдок
дiї опромiнення може залишатися з меншою кiлькi-
стю дефектiв, але її структура може не збiгатись зi
структурою вихiдного неопромiненого кристала.

Iз наведеної процедури визначення дефектiв мо-
жна отримати стацiонарну залежнiсть кiлькостi де-
фектiв вiд коефiцiєнта балiстичної дифузiї De у сто-
хастичному випадку. Вiдповiдний результат подано
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на рис. 9. Як видно з рисунка, i за умови σ2 = 0
(див. рис. 6,б ) у стохастичному випадку теж iснують
два критичних значення iнтенсивностi De. Однак на
вiдмiну вiд випадку детермiнiстичної системи тут не-
можливо виявити пiки на залежностi кiлькостi дефе-
ктiв, оскiльки у пiках є спiвiснування страйпiв та ге-
ксагональної фази. Однак важливим є той факт, що
у iнтервалi критичних значень De реалiзується фа-
за лiнiйних об’єктiв. Таким чином, вплив кореляцiй-
них властивостей зовнiшнього шуму та їх конкурен-
цiя iз регулярною компонентою балiстичного потоку
iстотно впливає на змiну мiкроструктури кристалi-
чних систем, приводячи до структурного переходу, з
формуванням стацiонарної структури, яка принципо-
во вiдрiзняється вiд структури вихiдного кристала.

4. Обговорення

Iз проведеного дослiдження випливає, що внаслiдок
дiї атермiчного потоку структура вихiдного криста-
ла, що має гексагональну симетрiю iз дефектами па-
кування, може зазнавати змiн. При цьому просторо-
вий розподiл атомної густини може вiдповiдати ме-
тастабiльним структурам (змiшаним структурам, або
страйпам), якi пiсля виключення цього потоку рела-
ксують у свої “рiвноважнi” конфiгурацiї (гексагональ-
ну фазу). Для того щоб система перейшла iз мета-
стабiльного стану до найбiльш енергетично вигiдно-
го, що вiдповiдає глобальному мiнiмуму функцiонала
вiльної енергiї F [x], необхiднi флуктуацiї (термiчного
характеру) ξ, якi б забезпечили такий перехiд. Якщо
iнтенсивнiсть цих флуктуацiй буде достатньою, то пе-
рехiд стає можливий за короткий часовий iнтервал.
Саме така картина спостерiгається при слабкому зов-
нiшньому шумовi i малих та великих значеннях iнтен-
сивностiDe. Однак, при низькiй iнтенсивностi внутрi-
шнього шуму ξ, час такого переходу може iстотно зро-
стати. Це пов’язано iз глибиною локального мiнiмуму
функцiонала F [x] та характером взаємодiї мiж ато-
мами, який був нав’язаний зовнiшнiм впливом. При
формуваннi лiнiйних структур (страйпiв), де атом-
на густина найближчих атомiв перекривається, вiд-
повiднi атоми стають сильно зв’язаними у порiвняннi
з атомами у гексагональнiй фазi. Тодi для перехо-
ду вiд конфiгурацiї страйпiв до вихiдної гексагональ-
ної фази необхiдно iстотно розiгрiти систему, збiль-
шуючи температуру θ (та iнтенсивнiсть внутрiшнiх
флуктуацiй ∼ θ). У нашому випадку спостерiгалася
еволюцiя системи лише пiсля зняття атермiчного по-
току, тодi як температура θ не змiнювалась. Таким
чином, отримуванi лiнiйнi структури при слабкому

внутрiшньому шумовi хоча i є стацiонарними, але вiд-
повiдають метастабiльнiй фазi (локальному мiнiмуму
функцiонала вiльної енергiї). Очевидно, якщо розiгрi-
ти систему, пiдвищивши θ, а потiм знову охолодити
до вихiдного значення температури, то прийдемо до
вихiдної гексагональної структури кристала.

Важливим питанням при iнтерпретацiї фази лiнiй-
них структур є їх фiзичний змiст. Iз проведеного до-
слiдження випливає, що для них атомна густина роз-
мивається вздовж атомних площин, роздiлених мiж-
атомною вiдстанню a. Для з’ясування фiзичної кар-
тини їх утворення слiд звернутися до тривимiрного
випадку, де еквiвалентом двовимiрної гексагональної
фази є ОЦК-структура. Тодi, оскiльки вiдстань мiж
найближчими сусiдами становить a

√
3/2, то найбiль-

шому перекриттю атомних густин пiдлягатимуть ато-
ми у напрямку [111], тодi як атоми в iнших напрям-
ках будуть роздiленi вiдстанню a, формуючи окре-
мi атомнi площини. Таким чином, двовимiрнi страй-
пи фактично будуть вiдповiдати перекриттю атом-
них густин атомiв у напрямку [111] для тривимiрної
системи. Фактично це пов’язується iз кореляцiйним
внеском шуму Deσ

2C(0)∇2x, який розширює радiус
мiжатомної взаємодiї. Так, якщо перейти до ефектив-
ного потоку Jef = −∇δFef [x]/δx, що враховує термi-
чно стимульований потiк та атермiчний, то можна за-
писати функцiонал ефективної вiльної енергiї повної
системи у виглядi

Fef [x] =
∫

dr
(

1
2
xε̂(∇2)x+

x4

4
+
Deσ

2C(0)
2

(∇x)2
)
,

де ε̂(∇2) ≡ εef + L(∇2), εef має вигляд (11), а L(∇2)
задає кристалiчний порядок. За аналогiєю до теорiї
Кана–Хiльярда ефективний радiус просторової вза-
ємодiї, викликаної дiєю зовнiшнього джерела, буде
характеризуватися складовою ∼

√
Deσ2C(0). Отже,

зовнiшнiй шум сприятиме розширенню радiуса мiж-
атомної взаємодiї, сприяючи перекриттю атомних гу-
стин у напрямку [111]. У такому випадку гексаго-
нальнi двовимiрнi структури є проекцiєю зрiзу ОЦК
кристала площиною (111) на площину (000), яка у
нашому випадку є площиною (x, y), тодi як страйпи
вiдповiдають проекцiї розмиття атомної густини в на-
прямку [111] на цю площину.

5. Висновки

У межах використання методу фазового поля кри-
стала проведено моделювання процесiв змiни мiкро-
структури кристалiчних систем у процесi опромiнен-
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ня, що характеризується внеском стохастичного по-
току атермiчного перемiшування. Встановлено, що у
ходi опромiнення вiдбувається розтоплення кристалi-
чної структури на дефектах, що належать границям
зерен. При цьому скорельована дiя стохастичної ком-
поненти балiстичного потоку, конкуруючи iз регуляр-
ною складовою потоку, сприяє пiдтриманню упоряд-
кованої конфiгурацiї кристала. При дослiдженнi про-
цесiв рекристалiзацiї пiсля зняття опромiнення вияв-
лено, що збуджена система переходить до стацiонар-
ного стану iз меншою кiлькiстю точкових та лiнiй-
них дефектiв. У стацiонарному режимi виявлено, що
шум зовнiшнього потоку може приводити до форму-
вання просторових структур розподiлу атомної густи-
ни, коли вона розмивається вздовж атомних площин
у напрямку щiльного пакування. Такi структури, бу-
дучи метастабiльними, є стацiонарними за рахунок
встановленої сильної взаємодiї атомiв з перекритими
густинами. Перехiд до рiвноважної вихiдної криста-
лiчної конфiгурацiї стає можливим лише при пiдви-
щеннi температури системи.
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ИЗМЕНЕНИЯ МИКРОСТРУКТУРЫ
ОБЛУЧАЕМЫХ СИСТЕМ МЕТОДОМ ФАЗОВОГО
ПОЛЯ КРИСТАЛЛА

Д.О. Харченко, В.О. Харченко, С.В. Кохан, И.О. Лысенко

Р е з ю м е

Проведено исследование микроструктуры систем под воздей-
ствием баллистического потока, который описывает формиро-
вание структурного беспорядка при облучении с применением
метода фазового поля кристалла. Обнаружено, что конкурен-

ция регулярной и стохастической компонент баллистического
потока может приводить к формированию в системе структур
с размытыми атомными плотностями. Проведено исследова-
ние динамики дефектов при рекристаллизации такой системы
и установлен характер изменения количества дефектов в за-
висимости от статистических свойств баллистического потока.
Установлено, что пространственные структуры, сформирован-
ные под воздействием такого потока, являются стационарными
и устойчивыми к термическим флуктуациям малой интенсив-
ности при рекристаллизации.

MODELING OF MICROSTRUCTURAL CHANGES
IN IRRADIATED SYSTEMS USING THE PHASE
FIELD CRYSTAL METHOD

D.O. Kharchenko, V.O. Kharchenko, S.V. Kokhan, I.O. Lysenko

Institute of Applied Physics, Nat. Acad. of Sci. of Ukraine
(58, Petropavlivska Str., Sumy 40030, Ukraine;
email: dikh@ipfcentr.sumy.ua)

S u m m a r y

Microstructural changes in systems subjected to the ballistic flux

action have been studied. The formation of a structure disorder

under irradiation has been described using the phase field crystal

method. It is found that, owing to a competition between the regu-

lar and stochastic components of the ballistic flux, spatial patterns

with smeared atomic densities can be formed. The dynamics of

defects during the recrystallization in such systems has been stud-

ied, and the dependence of the variation in the number of defects

on the statistical properties of a ballistic flux has been analyzed.

The spatial patterns formed under the action of such flux during

the recrystallization are found to be stationary and resistant to

low-intensity thermal fluctuations.
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