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РАСПРЕДЕЛЕНИЕ ЗАРЯДА И ПОТЕНЦИАЛА 

ВБЛИЗИ КРАЕВОЙ И ВИНТОВОЙ ДИСЛОКАЦИИ 

В ИОННОМ КРИСТАЛЛЕ 

В работе найдено ра•вновесное ораопрещелен·ие за•ряща и потенциала воюруг ви!f­
товой н краевой ,J.И{:локаций, о.бусловле.нное ~N!JК размерным эффектом, так и эфф.ек.­
rом .модуля. 

Введение 

•Вопрос о равновесном расnределении заряда и электрического по­
тенциала вокруг краевой дислокации был впервые расс:v~отрен Эшелби. 
с сотр. 1[1]. В этой работе было найдено распределение потенциала во­
круг ,J.ислокации, которая мо,J.елиров ала·сь зар яженной нитью. Однако, 
по :v~нению И. М. Лифшица и Я . Е. Гегузина [2], положенная ·в основу 
(1] теори я Леховека [З] отражает неверное представление о законо­
мерностях образования вакансий в ионных кристаллах. Распределение 
заряд.а вокруг s, дислокационных петель, обусловленное стациона1рны­
ми диффузионными потоками, определ ялQсь в [4]. 

Определенный физический интерес представляет учет роли упру­
гого взаи:v~одействия вакансий с полем напряжения .J.Ислокации в рас­
пределении заряда и потенциала . Этот воnрос рассматривался в [5]. 
Настоящая работа посвящена дал ьнейшему изучению указанного яв­
ления. 

Ионный кристалл рассматривается как упругая изотропная среда, 
в которой находится изолированная пр я :v~:олинейная бесконечная дис­
локация и и:v~:еются несущие эффективный электриче·ский заряд катион­
ные и анионные вакансии. Концентрации их s принимаются равновес­
ны.wи при данной температуре Т. Кристалл предполагается беспримес­
ньв1, и поэто:v~:у s+=s-=so в объеме кристалла вдали от дислокации 
(условие электрической нейтральности). В отсутствие .J.ислокации это 
условие выполнялось бы в любом физически бесконечно .wалом объе:v~:е, 
т. е. потенциал в кристалле был бы постоянным. Однако наличие дис­
локации вследствие упругою взаимо,J.ействия вакансий с ее поле.w на­
пряжения п р иво,J.ит к пе р е р асп р еделению вакансий. Это обусловливает 
некоторое распределение потенциала вокруг дислокации, даже если са­

ма дислокация в исходном состоянии не несет на себе электрического 
заряда. Ядро дислокации исключ ается из рассм·отрения, радиус обре-
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зания r0 принимается равным (1,5-2,0) Ь, где Ь - вектор Бюргерса 
дислокации. Концентрац·ия . вакансий предnол агается :-.1алой, что позво­
ляет считать раствор вакансяй в матрице идеальны\1, в то\1 С\1Ысле, 
что м·ежду ними нет упругq_го - взаимодействия (эн е ргия его зависит 
от расстояния как г6 [6]) . Однако допускается существование электри­
ческого взаимодействия. 

В данной ·модели вакансий :заменяются сферами с радиусами, от­
личными от радиу.сов полостей; . ·которые предназначаются для них в. 
матрице, и с упругими модулямтт" не . равными модулям матрицы. 

Вследствие указанных различий ffi:о,зiни.кает упругое взаимодействие ва-. 
кансий с полем ·напряжения дислока:uий.. Это взаимодействие ус-. 
ловно можно разбить ,на обусловл.ещю~ '-Р.азличием только в размерах 
(\1одули при этом пр.едполагаются , р~ВНЫ\йl) и обусловленное нера ­
венством модулей (размеры одинаковь1). ~ Jiepвoe будем называть. 
«размерным эффектом» [7], второе - «эффектом модуля» [6]. 

§ 1. :Размерный эффект 

Крае в а я д и с локация. Распределение заряда '/J и потенциа­
ла ер вокруг краевой дислокации, обусловленное раз\1ерНЫ\'I эффектом, 
найдено В r5J . Для решеНИЯ ПОЛуЧеНН·ОГО диффереНЦИаЛЬНОГО уравнеНИН 
2-го порядка для ер .авторы [5] использоваля естестве нное условие 

ер(оо) = О 

и задавали поведение функции также на бесконечности. 
Однако с физической точки зрения вместо последнего условия 

представляется более .опра·вданным ,рассмотреть граничное условие .на 
поверхности ядра дислокации. При отсутствии заряда внутри ядра по 
теореме Гаусса 

5 gгad,epdS = \ ~ dS = О . 
.) дr 

(2) 

Интеграл в (2) берется по цИлиндри~еской поверхности радиуса r 0 , ко­
торая ограничивает ядро дислокации . Из условий си\1метрии поля на­
пряжений краевой дислокации выражение (2) \1ОЖНО записать в виде 

дq> ~; 8
) I ,~,~ . дq> ~; 8

) . ,r=r
0

• ( 3) 

С учетом граничных условий ( 1) и (3) решение соответствующего 

уравнения для Х = - _е_ ер из [5] в полярных координатах (r , 6) запи­
kТ 

шется в виде 

x(r, 6) = 

Здесь 

А+-А . 

2kT [++ К1 (ar) ] 
2 , sin е. 

ar0 К1 (ar0) 

А 4 l + v ,..,з 
+ = - Gb ---ffi+ l'\. + 
- 3 1-v - -' 

2 8:rt е2 ~о 
а=--~ 

Qe kT ' 

( 4), 

G- модуль сдвига, v-'-- коэффициент Пуассона, R - радиусы ионов, 
ffi± - относительное изменение радиуса полости в матряце посл·е того, 
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как туда помещена вакансия, в - диэлектрическая постоянная, Q -
объем элементарной ячейки, К1 - функция Бесселя мнимого аргумента. 

Решение ( 4) отличается от соответствующего выражения для х из 

(5] множителем (ar0)
2 к; (ar0) во втором члене. На этот же множитель 

отличаются и выражения для заряда '/J. При комнатной температуре в 
интервале относительных концентраций вакансий 10-5--:--10-7 величина 
а порядка 106--:--105 см- 1 • В этом диапазоне значений а величина 
{ar0)

2 к; (ar0)::::: 1. Таким образом, решеН"ие (4) оказывается сравни­
тельно нечувствительным к выбору граничных условий. 

~Нин то в а я д и ·С локация. ИзЕестно, что в линейном приближе­
нии теории упругости между винтовой дислокацией и сферически сим­
.\1етричным rочечным дефектом взаимодействия, обусловленного раз­
мерным эффектом, нет. Оно проявляется лишь в нелинейной теории 
упругости и, согла·сно Флейшеру [8], анергия этого взаимодействия 
имеет вид 

Е~азм = 

62 
Здесь К = ----

12(6+1) 4 ' 

2К ro± (1 + v) R~ Gb2 

Зл: (1 -2v) гz 

б- параметр в выражении для потенциала Борна -Майера, 
-б .!_ 

(5) 

V (r) = Ае ь [9]. Энергия взаимодействия винтов·ой дислокации <: то-
чечным дефектом, которое вызвано эффектом модуля, имеет такую же 
зависимость от координат. Перейдем к рассм·отрению распределения 
заряда и потенциала вокруг винтовой и краев·ой дислокаций, о·бусло.в­
ленного эффектом модуля. 

§ 2. Эффект модуля 

Авторы работ ~10] и [1'1], основываясь на теории Эшелби [6], нашли 
ЕЫражение для энергии обусловленного эффектом модуля взаимодей­
ствия дислокаций с точечными дефектами для винтовой дислокации 

5Gb2 R3± (1 - v) 
Е~од = - -----""------

2л: (7- 5v) 

и для краевой дислокации 

г2 

Е~од = - ___ s_G_ь_2 ~-=± ___ • _1_ [ 1 - 1 + 4v - 10v2 sln 2 6 J. 
2л: (1 - v) (7 - 5v) г2 15 

(6) 

(7) 

У<:ловием теплового равновесия для вакансий обоих •сортов являет­
ся постоянство химическ·ого потенциала во всех точках кристалла. 

В раз,вернутом виде это условие для вакансий в окрестности винто'Вой 
дислокации, используя {б), можно, согласно [112], записать следующим 
образом: 

5Gb2 R+ (! - v)3 1 
kT ln ~± (r) + еср (r) - 2л: (7--Sv) Г2 = kT ln ~0 • (8) 

В (8) учтено краевое условие (1) на бе:сконечности. Из (8) .следует, 
ч-го в силу симметрии nоля напряжений нинтовой дислокации потен­
циал <р и концентрация вакансий ~± 1не зависят от полярного угла 8. 
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где 

Уравнение (8) можно представить в виде 

S± (r) = So ехр [ + 'Х (r) - ~f ~]' 
5 (1 - v) Gb2 R~ 

Bt =------~ 
2л: (7 - 5v) 

(9) 

В следствие неравенства .концентраций катионных и анионных ва­
кансий в окрестности дислокации возникает некоторое распределение 

заряда 'Ф = _е_ (s+ - s-). удовлетворяющее уравнению Пуассона 
Q 

Л<р = - 4;Qe (s+- s- ). (10) 

Последнее с учетом (9) принимает вид 

Лх =~ [ехр(х-_!!.±_ -1-)-ехр(-х-~ - '-)]· (11) 
2 kT r 2 , kT r2 

Для получения решения ура1внения ( 11) в аналитическом виде не­
обходиУiо его линеаризовать. Предположим, чrо x·(r) « 1. Соответст­
вующий расчет показывает, что для r>ro имеет место неравенство 

_!!_+ _ -'- « 1 . 
kT r 2 

Разлагая в (11) экспоненты в 'РЯд с точностью до линей.наго члена , 
лр иходи.м к уравнению 

где 

1 
Лх - а2х = В -

2 
, 

r 

В = 
а2 (В_ -В+) 

2kT 

(12) 

Производя замену ar = р, перейдем в (12) к безразмерным перемен-
ным 

d2x 1 dx, в 
-+----х=-. 

dp2 р dp р2 
(13) 

Общее решение уравнения ( 13), найденное методом вариации по-

dp 

[ 

• [~ (р) 
Р2 Ко (р) -

10 
(р) Ко (р) 

dp 

+ с,) 11,(р)+ 

+ с,)1,(р). ( 14) 

В интегралах ( 14) в качестве нижне>rо предела ·Следует взять безразмер­
ный радиус a=o.ro. Выражение в квадратных скобках в 1-м члене в 

(14) представляет собой W{lo. Ко } а во 2-м члене- - {Wlo,Ko.} 
f o ' Ко ' 

це W {!о , Ко} - ·вронскиан от бесселевых фун.кций /о и Ко, который ра-
1 

вен - - [13). Итак : 
р 

2 В .1\1.У № 6. физи•ка, а·с11рономия. 645 



р р 

х=[-вS 10 ~х) dx + c1JK0 (p) + [в.f Ко;х) dx + c2]Io(P). (15) 
а а 

Постоянные С 1 и С2 определяются из -граничных условий на бесконеч ­
ности и на поверхности r=r0• Соответствующий расчет приводится в 
приложении. 

Искомое распределение потенциала для винтовой дислокации опи­
сывается следующим выражением: 

, 
Х(Р) = В [-J' f o(x) dx- "1. f n D f1(a) ] Ко (Р) + 

х V 2 К1 (а) 
а 

+в[{ к,;х) dx- i/ ; v]t, (p), 
( 16) 

а 

где 

1 

D = 2[- VЛ + e- 0 a 2 +VЛФ(Vа)] . 

Плотность заряда определяется выражением 

'Ф = 2е;о [х + ~] 
Q р2 

( 17) 

при условии, что х дается выражением ( 16). 
В выражении (7) для энергии обусловленного эффектом модуля 

взаимодействия точечного дефекта с краевой дислокацией :\1Ножитель 
при sin20 мал по ·сравнению с единицей. Так, для NaC! при v=0,2 
этот множитель равен 0,09. Опуская член с sin20, видим, что энергии 
указанного взаимодействия для краевой и винтовой дисл·окаций с точ­
ностью до ::11ножителя (l-v) 2 имеют одинаковый вид. Поэто::11у приве­
J,енные выше выражения ( 16) и ( 17) описывают распределение потен­
циала и заряда также и вокруг краевой дислокации при учете то,1ько 
одного эффекта модуля . 

§ 3. Обсуждение результатов 

Анализ полученных выражений для распределения потенциал а и 
заряда вокруг дислокаций показывает, что как потенциал, так и з аряд 
довольно быстро убывают с расстоянием от дислокации. 

Для краевой дисло.кации и раз:\1ерного эффекта изменен ие з аряда 
с рас·стоянием определяется бесселевой функцией К1 (dr), потенциал 
же убывает примерно как г- 1 • З аряд и П·Отенциал обнаруживают зави­
си::11ость от -полярного угла е, обращаясь в нуль при 0=0 и прию1::11ая 

п 
'1аксимальные значения при 0=+2 . Для эффекта модуля заряд и по-
тенциал убывают с расстоянием быстрее, чем при размерно:.1 эффекте, 
так как энергия взаимодействия вакансий с дислокация~1и в этом слу­
чае пропорциональна г-2 . 

Энергии в.заю1одействия винтовой дислокации с точечным дефек­
том, обусловленные размерны::v1 Э1ффе,кто::11 (5) и эффекто::11 модуля (6), 
имеют противоположные знаки, однако по абсолютной величине первая 
на порядок :.1еньше второй. Сле.J,овательно, для винтовой дислокации 
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определяющее значение имеет эффект модуля, то есть свойство вакан­
сий быть «чистой неоднородностью». 

~Следует заметить, что эффект модуля играет большую роль и для 
краевой дислокации. Отношение энергии эффекта модуля к энергии 

в 
размерного эффекта определяется выражением . . . Оценка по-

Аr sш 8 
Q л: u 

казывает, что даже при v = + 2 первое взаимодеиствие превосходит 

о 

второе на расстояниях до --30 А от оси дислокации. При :'11алых 8 это 
расстояние, разумеется, еще больше. 

Таким образом, при рас·смотрении взаимодействия точечных дефек-
1ов с дислокацией, по крайней мере, на небольших расстояниях от оси 
последней, необходимо учитывать эффекты, обусловленные разлнчием 
упругих модулей дефектов и матрицы. 

В заключение приношу глубокую благодарность доц. Н. А. Тяп у­
ниной за внимание и помощь в работе. 

Приложение 

Для нахождения С2 в 'Выражении (15) воспользуемся асиыптотн­
ческим представлением для !(0 (р) и /0 (р) при р-+-оо. З апишем (15), учи­
тывая (!): 

р 

+ В ( ~ ) ч. [ S x-'f, e-xdx J (2л)-'/,р-'/,еР + 
а 

( 18) 

3-й член н (18) обращается в нуль. Р ассмотрим интеграл в первых 
квадратных скобках. Согла·сно [14] имеем 

р о 

11 = 5 x-'f,eXdx = - 2р-'12& + 2a't.ea + 2 5 x-'f,eXdx. 
а а 

Получившийся интеграл при больших р можно записать в виде 

р J x-' f,exdx;:::;;p-'f,eP. 
а 

и:ак, 11 = 2a-•t, еа = const. Подставляя это значение / 1 в ( 18), видим, что 
1-и член в (18) обращается в нуль при р-+оо. Интеграл во вторых квад­
ратных скобках, согласно [14] , равен 

р р 

/ 2 = J x- 'f,e-xdx = 2 [- p- 'f,e- P + a- 'f,e-a - S x-'f,e-xdx ]· 
а а 
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Полученный интеграл заменой x'f, = z преобр.э.зуем в 

vi) 

2 S e-z'dz= Vn[Ф(VP)-Ф(Va)], 
Га 

где Ф (и) - интеграл ошибок. При больших и справедливо разложение 

1 е-и• 
Ф(и)::::::. 1-- --. 

Гn ' и 

Поэтому интеграл ( 19) при больших р можно представить в виде 

vп [ 1 - )п r-'f,e-P - Ф <Va) ] . 
Следовательно, 

12 = 2 [-Vn + a-'l•e-0 + VЛФ (Va)] = D = coпst . 

Подставляя полученный результат в (18), находим 

C2 =- V; BD. 

( 19) 

Постоянную С1 определяем из условий на поверхности r=ro. Вследст­
вие симметрии поля напряжений винтовой дислокации (независимость 
от полярного угл~ 0) краевое условие (3) запишется теперь в виде 

d<p (r) 1 = О. 
dr r=r0 

Отсюда находим 

С = С /1 (а) 
1 2 К1 (а). 
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