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АТОМЫ ВНЕДРЕНИЯ В ОКТА- И ТЕТРАЭДРИЧЕСКИХ МЕЖДОУЗЛИЯХ ОЦК КРИСТАЛЛОВ  
СО СВОБОДНОЙ ПОВЕРХНОСТЬЮ 

 
Физические свойства кристаллов определяются их химической природой, структурой как всего 

объема, так и поверхностного слоя. Поверхность металла, ионного или ковалентного кристалла и 
полупроводника можно рассматривать как особое состояние вещества со своей химией и физикой. 
Интерес к проблеме поверхности твердого тела, к науке о поверхности, к физике тонких пленок 
стимулируется достижениями в физике твердого тела, техническими новшествами, возможностями 
создания новых пленочных материалов с уникальными свойствами, задачами современной техники, 
требованиями технологии по созданию устройств для вычислительной техники и микроэлектроники. 

В настоящей работе рассмотрены процессы перераспределения атомов внедрения по 
поверхностным и объемным междоузлиям, проведены исследования равновесного распределения 
внедренных атомов на поверхности и в объеме кристалла, а также влияния внешнего давления на 
поверхностное и объемное распределение атомов внедрения. Знание процессов перераспределения 
атомов внедрения по междоузлиям кристалла и вызывающих их причин может позволить 
целенаправленно формировать эти процессы с целью получения тех или иных физических 
характеристик материалов. Кинетика перераспределения атомов внедрения по междоузлиям в объеме 
изучалась для металлов и упорядочивающихся сплавов различных структур. 

Ключевые слова: кристалл, твердое тело, строение твердых тел  
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Integration atoms in octa- and tetrahedrical internodes of BCC crystals with a free surface 
 

The physical properties of crystals are determined by their chemical nature, the structure of both the 
entire volume and the surface layer. The surface of a metal, ionic or covalent crystal and semiconductor can 
be considered as a special state of matter with its own chemistry and physics. The interest in the problem of 
solid state surfaces, in the science of surface, in the physics of thin films is stimulated by advances in solid state 
physics, technical innovations, opportunities to create new film materials with unique properties, the 
challenges of modern technology, the requirements of technology to create devices for computing technology 
and microelectronics. 

In this work the processes of redistribution of infiltration atoms along the surface and bulk inter-nodes 
are considered, the equilibrium distribution of infiltrated atoms on the surface and in the crystal volume, as 
well as the effect of external pressure on the surface and bulk distribution of infiltration atoms, are studied. 
Knowledge of the processes of redistribution of infiltration atoms along the inter-nodules of a crystal and of 
the reasons causing them may allow the purposeful formation of these processes for the purpose of obtaining 
certain physical characteristics of materials. The kinetics of inter-nodal rearrangement of infiltration atoms has 
been studied for metals and ordering alloys of various structures 
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Еркін беті бар ВСС кристалдарының окта- және тетраэдрлік түйіндеріндегі еңгізу атомдар 
 

Кристалдардың физикалық қасиеттері олардың химиялық табиғатымен, бүкіл көлемнің де, беткі 
қабатының да құрылымымен анықталады. Металлдың, иондық немесе коваленттік кристалдың және 
жартылай өткізгіштің бетін өзіндік химиясы мен физикасы бар заттың ерекше күйі ретінде қарастыруға 
болады. Қатты дене беті мәселесіне, бет туралы ғылымға, жұқа қабықшалар физикасына деген 
қызығушылық қатты дене физикасының жетістіктерімен, техникалық жаңалықтармен, ерекше 
қасиеттері бар жаңа үлдірлік материалдарды жасау мүмкіндіктерімен, міндеттерімен 
ынталандырылады. қазіргі заманғы технологияларды, компьютерлік техника мен микроэлектроника 
құрылғыларын жасауға қойылатын технологиялық талаптар. 

Бұл жұмыста біз еңгізу атомдардың беттік және көлемдік аралықтарда қайта таралу процестерін 
қарастырдық, кристалдың беті және көлемінде еңгізу атомдардың тепе-теңдік таралуын, сонымен 
қатар, сыртқы қысымның бет пен көлемге әсерін анықтауына зерттеулер жүргіздік. Кристалл 
аралықтары бойынша еңгізу атомдардың қайта таралу процестерін және оларды тудыратын себептерді 
білу материалдардың белгілі бір физикалық сипаттамаларын алу үшін бұл процестерді мақсатты түрде 
қалыптастыруға мүмкіндік береді. Әртүрлі құрылымдағы металдар мен реттелген қорытпалар үшін 
аралық атомдардың көлемдегі аралықтарға қайта бөліну кинетикасы зерттелді. 

Түйін сөздер: кристалл, қатты дене, қатты денелердің құрылымы 
 

 

Введение 

 

Известно [1-24], что текстура 

поверхностного слоя металла или сплава 

оказывает значительное влияние на его физико-

механические свойства [25, 26]. Посредством 

регулирования типа и совершенства текстуры 

возможно получение металлических пленок с 

определенными, заранее заданными свойствами. 

Наиболее распространенным способом нанесения 

пленок на изделия является электролитическое 

осаждение, например, хромирование. Одним из 

недостатков этого способа является насыщение 

пленок водородом, приводящее к существенному 

повышению их хрупкости. 

Атомы водорода - это атомы внедрения, 

распределяющиеся по междоузлиям кристалла. 

Содержание водорода в пленке, т. е. 

растворимость примеси внедрения, в 

значительной мере определяется текстурой 

поверхностного слоя осаждаемого металла. При 

этом в зависимости от концентрации атомы 

внедрения располагаются в междоузлиях одного 

или различных типов на поверхности и в объеме. 

Текстура поверхности формируется в 

зависимости от условий образования 

кристаллической пленки. Например, при 

электролитическом осаждении текстура 

определяется плотностью электрического тока, 

скоростью осаждения, толщиной образующейся 

пленки, природой осаждаемого металла. Так, при 

хромировании получались текстуры с осями 

(111), (112), перпендикулярными к поверхности 

пленки, при повышении скорости осаждения 

увеличивалась концентрация водорода для 

текстуры с осью (111) более чем в два раза [27]. 

Знание характера равновесных 

распределений атомов внедрения по различным 

междоузлиям для кристаллов с различной 

структурой свободной поверхности, знание 

скоростей процесса перераспределения атомов 

внедрения или времени релаксации этого 

процесса может помочь выработке режимов 

получения кристаллов с определенными 

свойствами, в частности режимов 

электролитического нанесения пленок на изделия 

или проката с целью формирования необходимой 

текстуры поверхности. 

В настоящем параграфе будут рассмотрены 

случаи распределения внедренных атомов как в 

окта-, так и в тетраэдрических междоузлиях 

кристаллов ОЦК структуры со свободными 

поверхностями (001), (011) или (111) [28-40].
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Методы исследования и обсуждение 

результатов 

 

1. Равновесное распределение атомов 

внедрения в кристалле с поверхностью грани 

(001) 

Представляет интерес распределение 

внедренных атомов по октаэдрическим О и 

тетраэдрическим Т междоузлиям. На грани (001) 

можно выделить три типа поверхностных 

междоузлий: О1, О2, Т1. (рис. 1). О-междоузлие в 

объеме имеет два ближайших соседних узла на 

расстоянии 0,5а и четыре на расстоянии 𝑎 √2⁄ , где 

a – параметр кубической решетки. Т-междоузлие 

имеет четыре ближайших соседних узла на 

расстоянии √5𝑎 4⁄ . Поверхностные междоузлия 

О1, О2, Т1 имеют соответственно пять (один на 

расстоянии 0,5a и четыре на расстоянии 𝑎 √2⁄ ), 

четыре (два на расстоянии 0,5а и два на 

расстоянии 𝑎 √2⁄ ) и три (все на расстоянии 

√5𝑎 4⁄ ) ближайших соседних узла. Возможны 

переходы такого типа: ОТ (четыре перехода из 

каждого О-междоузлия), ТО (два перехода), 

О1Т1 (четыре перехода), Т1О1 (один переход), 

О2Т1 (два перехода), Т1О2 (один переход), 

О2Т (один переход), ТО2 (один переход). 

Последние два перехода обусловливают 

перераспределение внедренных атомов между 

поверхностными и объемными междоузлиями. В 

состоянии термодинамического равновесия число 

прямых и обратных переходов в единицу времени 

одинаково. Равновесное заполнение междоузлий 

внедренными атомами будем характеризовать 

относительными концентрациями i (i =1, 2, ...,5) 

соответственно для междоузлий пяти типов: О, Т, 

О1, О2, Т1. Концентрации i находим с помощью 

принципа детального равновесия. 

Кристаллическую решетку, содержащую n+1 

кристаллографических плоскостей, параллель-

ных свободной поверхности кристалла, 

разбиваем на n слоев, каждый из которых имеет 

толщину а и на единичной площади в объеме 

содержит N, а на поверхности – 1,25N узлов, 

занятых атомами А. Кроме того, в объемных 

слоях содержится 3N О-междоузлий и 6N Т-

междоузлий (которые могут быть заняты атомами 

С), а в каждом из поверхностных слоев 

(рассматривается симметричный случай) 

содержится N=1,25N узлов, 0,5N О1-междоузлий, 

N О2-междоузлий и 2N Т1-междоузлий.  

Не будем принимать во внимание 

корреляцию в сплаве, изменения межатомных 

расстояний, геометрические искажения решетки 

и объемные эффекты, обусловленные как 

свободной поверхностью кристалла, так и 

атомами внедрения. Воспользуемся моделью 

парного взаимодействия ближайших атомов, не 

учитывая взаимодействия внедренных атомов. 

 

 
 – атомы на узлах решетки; –о – Т- и О-

междоузлия; О – вершины потенциальных 

барьеров Р, Р, Р. 
 

Рисунок 1 – Поверхностные на грани (001) и 

объемные междоузлия в ОЦК решетке 

 

Если число внедренных атомов С обозначить 

через  для всего кристалла, а через N1, N2, N3, N4, 

N5 в слое соответственно для междоузлий О, Т, О1, 

О2, Т1, относительные концентрации атомов С 

будут равны: 

 

𝑣1 =
𝑁1 (𝑛 −

1

2
)

𝜉
,  𝑣2 =

𝑁2 (𝑛 −
1

3
)

𝜉
, 

  𝑣3 =
2𝑁1

𝜉
,    𝑣4 =

2𝑁4

𝜉
,    𝑣5 =

2𝑁5

𝜉
.        (1) 

 

Изменение относительной концентрации i в 

единицу времени за счет переходов типа ij (i, 

j = О, Т, О1, О2, Т1) обозначим через Rij. Величины 

Rij в предположении Nn могут быть 

представлены в виде [2] 

 

𝑅𝑖𝑗 = 𝑍𝑖𝑗𝑣𝑖𝑊𝑖𝑗 ,                              (2) 

 

где 𝑍𝑖𝑗 – число ближайших междоузлий j-го типа 

вокруг междоузлия i-го типа, а 𝑊𝑖𝑗 =
1

𝜏
exp (

𝜔𝑖𝑗

𝑘𝑇
) /

𝜏 – вероятность преодоления потенциального 

барьера высотой 𝑊𝑖𝑗 при переходе ij, причем 

𝜏 ≈ 10−13 c – постоянная, имеющая смысл 

среднего времени, в течение которого происходит 

переход через потенциальный барьер. На 

поверхности s в общем случае отличается от 

значения v в объеме. Известно, что для 

большинства кристаллов v/s2 [41]. Величина 

ij=ip, где i – энергия внедренного атома в i-

м междоузлии; p – энергия атома С в вершине 

потенциального барьера при переходе ij. 

Вершинами потенциальных барьеров являются 
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точки Р, Р, Р (рис. 1), которые находятся 

посередине между О- и Т-междоузлиями. 

В равновесном состоянии выполняются 

равенства 

 

𝑅𝑖𝑗 = 𝑅𝑗𝑖,                              (3) 

 

которые с учетом значений Zij и Wij принимают 

вид 

 

2𝑣1 exp
−𝜐𝑂

𝑘𝑇
= 𝑣2 exp

−𝜐𝑇

𝑘𝑇
, 

4𝑣3 exp
−𝜐𝑂1

𝑘𝑇
= 𝑣2 exp

−𝜐𝑇1

𝑘𝑇
,              (4) 

4𝑣4 exp
−𝜐𝑂2

𝑘𝑇
= 𝑣5 exp

−𝜐𝑇1

𝑘𝑇
, 

𝑣4 exp
−𝜐𝑂2

𝑘𝑇
=

1

3𝑛
𝑣2

𝜏𝑠

𝜏𝑣
exp

−𝜐𝑇

𝑘𝑇
. 

 

Из полученных уравнений (4), учитывая, что 

∑ 𝑣𝑖
5
𝑖=1 = 1, находим равновесные концентрации 

 

𝑣1 = 3𝑛𝑍−1
𝜏𝑣

𝜏𝑠
exp

𝜐𝑂

𝑘𝑇
, 

 𝑣2 = 6𝑛𝑍−1
𝜏𝑣

𝜏𝑠
exp

𝜐𝑇

𝑘𝑇
, 

𝑣3 = 𝑍−1 exp
𝜐𝑂1

𝑘𝑇
,                           (5) 

𝑣4 = 2𝑍−1 exp
𝜐𝑂2

𝑘𝑇
, 

𝑣5 = 4𝑍−1 exp
𝜐𝑇1

𝑘𝑇
, 

где 

 

𝑍 = 3𝑛 (exp
𝜐𝑂

𝑘𝑇
+ 2exp

𝜐𝑇

𝑘𝑇
)

𝜏𝑣

𝜏𝑠
+ exp

𝜐𝑂1

𝑘𝑇
+ 

+ 2exp
𝜐𝑂2

𝑘𝑇
+ 4 exp

𝜐𝑇1

𝑘𝑇
. 

 

Формулы (5) определяют зависимость 

относительных концентраций i внедренных 

атомов в междоузлиях разных типов от 

температуры. Характер этой зависимости 

определяется соотношением энергетических 

параметров 𝜐𝑂, 𝜐𝑇 , 𝜐𝑂1
, 𝜐𝑂2

, 𝜐𝑇1
. Если, например, 

𝜐𝑂 > 𝜐𝑇 , 𝜐𝑂1
, 𝜐𝑂2

, 𝜐𝑇1
, то при Т0 имеем 𝜈1 = 1,

𝜈2 = 𝜈3 = 𝜈4 = 𝜈5 =0, а если 𝜐𝑇 > 𝜐𝑂, 𝜐𝑂1
, 𝜐𝑂2

, 𝜐𝑇1
, 

то при ТО имеем 𝜈2 = 1, 𝜈1 = 𝜈3 = 𝜈4 = 𝜈5 =0, 

т.е. с понижением температуры внедренные 

атомы стремятся уйти с поверхности и занять в 

объеме междоузлия с наименьшей потенциальной 

энергией. Если взаимодействие внедренных 

атомов с узельными носит характер 

отталкивания, то при |𝜐𝑂1
|, |𝜐𝑂2

| > |𝜐𝑂| и |𝜐𝑇1
| >

|𝜐𝑇| поверхность будет обогащаться атомами С и, 

следовательно, относительные концентрации 3, 

4 будут больше 1/n, а 5 – больше 2/n. В 

зависимости от соотношений величин 𝜐𝑂1
, 𝜐𝑂2

, 𝜐𝑇1
 

внедренные атомы будут упорядоченно 

располагаться на поверхности кристалла. 

При высоких температурах отношения 

концентраций i имеют вид 

 
𝜈1

𝑛
:
𝜈2

𝑛
: 𝜈3: 𝜈4: 𝜈5 = 3

𝜏𝑣

𝜏𝑠
: 6

𝜏𝑣

𝜏𝑠
: 1: 2: 4.       (6) 

 

2. Влияние толщины кристалла на 

распределение атомов внедрения. Эффект 

поверхностной сегрегации 

 

Выражения (5) позволяют выяснить влияние 

толщины кристалла и отношения s /v на 

распределение внедренных атомов по 

междоузлиям разных типов. На рис. 2 приведены 

результаты расчета зависимости распределения 

внедренных атомов по различным междоузлиям 

пластины от величины n при достаточно высоких 

температурах, когда kTi. Влияние толщины 

пластины становится заметным при достаточно 

малых значениях n (n 10). При заданном  с 

уменьшением n уменьшается Z, а концентрации 

1/n, 2/n, 3, 4, 5 увеличиваются и растет 

разность между относительными 

концентрациями, т.е. распределение внедренных 

атомов по междоузлиям разных типов становится 

более контрастным при переходе от кристалла к 

пленке. 

Важным фактором, определяющим 

перераспределение внедренных атомов между 

поверхностными и объемными междоузлиями, 

является отношение v/s. Как видно на рис.3, при 

vs поверхности обедняются внедренными 

атомами, а при v<s, наоборот, – обогащаются 

(считается, что kTi). Изменение отношения 

v/s почти не влияет на значения 1, 2 

относительной концентрации внедренных атомов 

в объеме кристаллов с n1. При n 10 

изменение отношения v/s влияет на 

концентрации 1, 2. Для большинства кристаллов 

выполняется неравенство sv и внедренные 

атомы с близкими значениями энергетических 

параметров (𝜐𝑂 ≈ 𝜐𝑇 ≈ 𝜐𝑂1
≈ 𝜐𝑂2

≈ 𝜐𝑇1
) с 

большей вероятностью будут занимать 

междоузлия в объеме, образовывая 

поверхностный слой, обедненный этими атомами. 
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Рисунок 2 – Зависимости равновесных 

концентраций внедренных атомов в различных 

междоузлиях от n 

 

 
Рисунок 3 – Зависимости равновесных 

концентраций 1, 3 от отношения v/s. 

 

Наличие на узлах атомов примеси 

компонента В в металле А приводит к изменению 

равновесных концентраций i. Исследуем такие 

изменения i в простом случае междоузлий двух 

типов. 

Можно ограничиться рассмотрением сплавов 

с ОЦК решеткой, в которых внедренные атомы 

могут занимать только Т-междоузлия. В таких 

сплавах распределение внедренных атомов будем 

описывать при помощи величин 𝜈𝑇 и 𝜈𝑇1
. 

Обозначим взятые с обратным знаком 

энергии взаимодействия пары ближайших атомов 

АС и ВС, находящихся на поверхности или в 

объеме, соответственно �̃�𝐴𝐶 , �̃�𝐵𝐶 и 𝜐𝐴𝐶 , 𝜐𝐵𝐶. В 

рамках монослойной модели поверхности [42] 

энергии атомов в Т- и Т1-междоузлиях 

представлены в виде  

 

|𝜐𝑇| = 4(𝐶𝐴𝜐𝐴𝐶 + 𝐶𝐵𝜐𝐵𝐶), 

|𝜐𝑇1
| = 2(𝐶′𝐴�̃�𝐴𝐶 + 𝐶′𝐵�̃�𝐵𝐶) + 𝐶𝐴𝜐𝐴𝐶 + 𝐶𝐵𝜐𝐵𝐶 .   (7) 

 

Здесь СВ и СВ – концентрации атомов примеси на 

узлах решетки на поверхности и в объеме 

кристалла соответственно [43]. 

Условия равновесия относительно переходов 

внедренных атомов между Т-междоузлиями на 

поверхности и в объеме позволяют найти 

равновесные значения относительных 

концентраций 𝜈𝑇 и 𝜈𝑇1
 в виде  

 

𝜈𝑇 = [1 + 2
𝜏𝑠

𝑣
exp (−

3𝜐𝐴𝐶 − 2�̃�𝐴𝐶 + Δ

𝑘𝑇
)]

−1

,   (8) 

𝜈𝑇1
= 1 − 𝜈𝑇 , 

где 
 

Δ = 3(𝜐𝐵𝐶 − 𝜐𝐴𝐶)𝐶𝐵 − 2(�̃�𝐵𝐶 − �̃�𝐴𝐶)𝐶′
𝐵. 

 
Видно, что добавка атомов В, 
взаимодействующих с атомами внедрения так, 

что выполняются равенства 𝜐𝐴𝐶 = 𝜐𝐵𝐶 и �̃�𝐴𝐶 =
�̃�𝐵𝐶, не влияет на распределение атомов С по 

междоузлиям. В общем случае  0 и введение 

атомов В, приводящих к условию  0, 

способствует росту Т и уходу внедренных атомов 

с поверхности. В сплавах с  0 наличие атомов 
типа В должно приводить к обогащению 
поверхности атомами С. 

Формулы (8) упрощаются в случае сплавов, в 
которых эффект поверхностной сегрегации атомов 

на узлах незначителен (СВ  СВ) и СВ1, и 
поэтому можно записать  
 

𝜈𝑇

𝑛
=

𝜈𝑇
𝑂

𝑛
(1 −

1

𝐺 + 1

𝜐𝐴𝐶 − 𝜐𝐵𝐶

𝑘𝑇
𝐶𝐵), 

 

𝜈𝑇1
= 𝜈𝑇1

𝑂 (1 −
1

𝐺 + 1

𝜐𝐴𝐶 − 𝜐𝐵𝐶

𝑘𝑇
𝐶𝐵),       (9) 

где  
 

𝜈𝑇
𝑂 = (𝜈𝑇)𝐶𝐵=0

;    𝜈𝑇1

𝑂 = (𝜈𝑇1
)

𝐶𝐵=0
;    

𝐺 =
1

2
𝑛 exp

𝜐𝐴𝐶

𝑘𝑇
> 0. 

 

Из выражений (9) следует, что при АС ВС 0 
введение атомов В в металл А приводит к 

уменьшению величины T и увеличению 𝜈𝑇1
 и, 

наоборот, при АСВС0 - к увеличению T и 

уменьшению 𝜈𝑇1
. 

Таким образом, введением атомов В можно 
регулировать процесс вывода внедренных атомов 
из объема кристалла на поверхность. При 
наличии экспериментальных результатов 
распределения внедренных атомов по Т-
междоузлиям поверхности и объема из (9) можно 
было бы сделать определенные выводы о 
значениях параметров межатомного 

взаимодействия 𝜐𝐴𝐶 , 𝜐𝐵𝐶. 
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3. Атомы внедрения в кристалле с 

поверхностью грани (011). Время релаксации 

 

Допустим, что атомы внедрения 

размещаются  в октаэдрических междоузлиях. В 

объеме это междоузлия О1 и О2 (рис. 4). На 

поверхности потенциальный рельеф плоскости 

(011) выделяет междоузлия П1 и П2. Междоузлия 

О1 имеют по два ближайших атома в узлах 

кристаллической решетки на расстоянии r1=a/2  и 

по четыре атома на расстоянии 𝑟2 =
𝑎√2

2
, 

междоузлия О2 – по четыре атома на расстоянии 

r1 и по два на расстоянии r2. Поверхностные 

междоузлия П1, П2 имеют соответственно по два 

ближайших атома на расстоянии r1 и три на 

расстоянии r2 и по три на расстоянии r1 и два на 

расстоянии r2. При переходе атомов С из О- в П-

междоузлия они преодолевают потенциальный 

барьер, вершина которого Р находится 

посередине между рассматриваемыми типами 

междоузлий и имеет четыре ближайших атома на 

расстоянии 𝑟3 =
𝑎√5

4
 (a – постоянная 

кристаллической решетки). 

 

 
 

 – узлы решетки;    – объемные 

междоузлия О1, О2;    – поверхностные 

междоузлия П1, П2;  – вершины потенциальных 

барьеров. 
 

Рисунок 4 – Грань (0II) кристалла ОЦК 

структуры. Верхний поверхностный слой: 

 

Атомные концентрации компонента С в 

междоузлиях О1, О2, П1, П2 определяем 

следующим образом: 

𝜈1 =
𝑛𝑁1

𝜉
, 𝜈2 =

𝑛2

𝜉
, 𝜈3 =

2𝑁3

𝜉
, 𝜈1 =

2𝑁4

𝜉
,      (10) 

где  – полное число атомов С; N1, N2, N3, N4 – 

числа атомов С в позициях О1, О2, П1, П2 одного 

атомного слоя, на которые разбит кристалл.  

Равновесные значения концентраций i 

равны: 

 

𝜈1
0 = 3𝑛𝑥−1 exp

𝜐𝑂1

𝑘𝑇
, 𝜈2

0 = 3𝑛𝑥−1 exp
𝜐𝑂2

𝑘𝑇
,  

𝜈3
0 = 𝑥−1 exp

𝜐П1

𝑘𝑇
, 𝜈4

0 = 𝑥−1 exp
𝜐П2

𝑘𝑇
,          (11) 

 

где  

𝑥 = 3𝑛 exp
𝜐𝑂1

𝑘𝑇
+ 3𝑛 exp

𝜐𝑂2

𝑘𝑇
+ 

+ exp
𝜐П1

𝑘𝑇
+ exp

𝜐П2

𝑘𝑇
. 

 

По формуле (11) находим зависимость 

относительных атомных концентраций 𝜈𝑖
0 от 

температуры. При высоких температурах (Т) 

отношение концентраций в слое определяется 

соотношением  

 
𝜐𝑂1

𝑛
:
𝜐𝑂2

𝑛
:
𝜐Π1

2
:
𝜐П2

2
= 6: 6: 1: 1, 

 

т.е. отношение концентраций атомов внедрения в 

слое определяется отношением чисел 

междоузлий каждого типа, и атомы С 

распределяются равномерно по объему и 

поверхностям независимо от n. С понижением 

температуры атомы С стремятся занять те 

междоузлия, в которых их потенциальная энергия 

минимальна. 

Допустим, что температура кристалла 

скачком изменяется от значения Т1 до Т2. Если 

энергии атомов С в О-междоузлиях и, 

соответственно, в П-междоузлиях отличаются 

слабо, так что можно положить 𝜐𝑂 ≅ 𝜐𝑂1
≅ 𝜐𝑂2

, 

𝜐П ≅ 𝜐П1
≅ 𝜐П2

, то время 

релаксациитемпературного перераспределения 

атомов С по позициям разного типа будет равно 

 

𝑡∗ = 𝜏 [2𝑛 exp
−(𝜐П − 𝜐𝑃

𝑘𝑇2
+ exp

−(𝜐𝑂 − 𝜐𝑃

𝑘𝑇2
] , (12) 

 

где положено 𝜏 ≅  𝜏𝑆 ≅ 𝜏𝑣 ≈ 10−13 𝑐. Таким 

образом, скорость перераспределения 

внедренных атомов, обратно пропорциональная 

времени релаксации, определяется температурой 

пленки, ее толщиной, структурой, составом (в 

случае сплава) и энергетическими параметрами. 

Число атомных слоев в кристалле оказывает 

сильное влияние на время релаксации в случае 

тонких пленок. Если время релаксации оценено 

экспериментально с достаточной степенью 

точности при различных температурах, 
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уравнение (12) позволяет определить 

энергетические параметры системы. 

 

4. Атомы внедрения в кристалле с 

поверхностью грани (111) 

 

Рассмотрим распределение внедренных 

атомов по окта- и тетра - междоузлиям в объеме и 

поверхностном монослое металла ОЦК 

структуры со свободной поверхностью грани 

(111), на которой потенциальный рельеф 

кристалла выделяет поверхностные позиции П1, 

П2, находящиеся на самой поверхности, и П3, П4 в 

приповерхностном монослое (рис.5). 

Атомные концентрации компонента 

внедрения в междоузлиях определяем 

следующим образом: 

 

𝜈𝑂 =
𝑛𝑁𝑂

𝜉
, 𝜈𝑇 =

𝑛𝑁𝑇

𝜉
, 𝜈П1

=
𝑁П1

𝜉
, 

𝜈П2
=

𝑁П2

𝜉
, 𝜈П3

=
𝑁П3

𝜉
, 𝜈П4

=
𝑁П4

𝜉
.      (13) 

 

Эти концентрации связаны условием нормировки 

 

𝜈𝑂 + 𝜈𝑇 + 𝜈П1
+ 𝜈П2

+ 𝜈П3
+ 𝜈П4

= 1. 

 

Расчет равновесных концентраций i  дает 

следующий результат 

 

                    𝜈𝑂 = 3𝑛𝜒−1 exp
𝜐0

𝑘𝑇
, 

                    𝜈𝑇 = 6𝑛𝜒−1 exp
𝜐𝑇

𝑘𝑇
, 

 𝜈П1
= 3𝜒−1 exp

𝜐П1

𝑘𝑇
,                    (14) 

𝜈П2
= 𝜒−1 exp

𝜐П2

𝑘𝑇
,  

𝜈П3
= 6𝜒−1 exp

𝜐П3

𝑘𝑇
,  

𝜈П4
= 3𝜒−1 exp

𝜐П4

𝑘𝑇
, 

 

где i – энергия внедренного атома в i-м 

междоузлии, определяемая суммой энергий 

взаимодействия с ближайшими соседними 

атомами в узлах кристаллической решетки, а 

𝜒 = 3𝑛 exp
𝜐0

𝑘𝑇
+ 6𝑛 exp

𝜐𝑇

𝑘𝑇
+ 3𝑛 exp

𝜐П1

𝑘𝑇
+ 

+ exp
𝜐П2

𝑘𝑇
+ 6 exp

𝜐П3

𝑘𝑇
+ 3 exp

𝜐П4

𝑘𝑇
. 

По формуле (14) рассчитываем зависимость 

относительных равновесных концентраций i от 

температуры и энергетических параметров. 

При высоких температурах (Т) 

отношение концентраций удовлетворяет 

равенству 

 
𝜈0

𝑛
:
𝜈𝑇

𝑛
: 𝜈П1

: 𝜈П2
: 𝜈П3

: 𝜈П4
= 3: 6: 3: 1: 6: 3, 

 

т.е. отношение концентраций внедренных атомов 

в слое определяется отношением чисел 

междоузлий каждого типа, и атомы внедрения 

распределяются равномерно по объемным и 

поверхностным междоузлиям. 

При низких температурах (Т0) атомы 

внедрения будут занимать те междоузлия, в 

которых их потенциальная энергия минимальна, 

т.е. в зависимости от соотношений между 

энергетическими параметрами. 

Для каждого конкретного кристалла эти 

междоузлия могут быть названы, если известны 

энергии межатомного взаимодействия для 

различных межатомных расстояний, иными 

словами, если известна зависимость энергии 

взаимодействия атомов внедрения с атомами 

узлов кристалла от расстояния между ними. 

 
 

 – узлы решетки;   – объемные окта- и 

тетрапозиции О, Т;   – поверхностные 

позиции П1, П2;    – приповерхностные 

позиции П3, П4. 

 

Рисунок 5 – Расположение окта- и 

тетраэдрических междоузлий в ОЦК решетке со 

свободной гранью (111): 

 

Полученные выше формулы (10), (5), (11), (14) 

определяют равновесные концентрации атомов 

внедрения для различных частных случаев, когда 

атомы С распределяются только в  

окта- и тетраэдрических междоузлиях в объеме, в 

поверхностных междоузлиях, которые являются 

окта- или тетраэдрическими, но с меньшей 

узельной координацией, в поверхностных, 

которые выделяет потенциальный рельеф 
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последней и которых нет в объеме, а также для 

различных частных случаев, когда свободной 

поверхностью кристалла является грань (111) или 

(011) или (001). 

Сопоставляя формулы (10), (5), (11), (14) для 

равновесного распределения атомов С в 

различных позициях, можно выяснить влияние 

текстуры поверхностного слоя металла или 

сплава, его состава (в том числе с учетом эффекта 

поверхностной сегрегации) на растворимость 

примеси внедрения и предопределить последнюю 

для различных структур свободной грани 

кристалла и предсказать, какие грани кристалла 

должны быть свободными, чтобы получить 

требуемую растворимость примеси внедрения, 

способствующую формированию определенных 

физических свойств материала. 

Выводы 

 

 

В заключение следует отметить, что 

уточнение теории может быть проведено в 

направлении учета релаксации поверхности, 

наличия особых поверхностных состояний, 

корреляции в заполнении узлов и междоузлий 

решетки атомами, изменения межатомных 

расстояний, геометрических искажений решетки, 

атомного упорядочения как на узлах, так и по 

междоузлиям, а также учета объемных эффектов, 

обусловленных внедренными атомами С, 

размерным фактором атомов А и В, свободной 

поверхностью кристалла.
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