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В [1] изучалось явление нанодвойникования. При этом были рассмотрены на-
нодвойники длиной (Lдв) до 200 нм. Изучение двойников меньшей длины нецелесо-
образно, так как такие двойники можно интерпретировать как совокупность не-
скольких частичных дислокаций Шокли [1]. В монокристаллах висмута [2]�[5] у 
концентраторов напряжений преимущественно формируются клиновидные двойни-
ки шириной (hдв) на порядок меньшей их длины (т. е. hдв/Lдв ≈ 0,1). Для таких мате-
риалов, как, например, Ti, α � Fe, величина hдв/Lдв меньше 0,1 [6], [7]. Отношение 
hдв/Lдв называется степенью некогерентности двойниковой границы, которая про-
порциональна плотности дислокаций на границах двойника и определяется меж-
атомным расстоянием в плоскости, перпендикулярной плоскости двойникования [8], 
[9]. Поэтому процессы формирования двойников длиной до 200 нм можно считать 
наноскопическими. 

Формирование наноразмерных фаз заданной плотностью и элементным соста-
вом � является важной прикладной задачей, например, в области создания полупро-
водниковых лазеров [10]. Известно [11], [12], что двойникованию при определенных 
условиях деформирования или термообработки подвержены материалы с ОЦК, ГЦК, 
ГПУ структурами, к которым, в частности, относится подавляющее большинство 
кристаллов, используемых в кристаллооптике, электронике. Поэтому с практической 
точки зрения вопрос формирования наноразмерной фазы в нанодвойниках представ-
ляется весьма интересным, так как задание в кристалле определенной плотности на-
нодвойников контролируемо, например, внешними напряжениями. 

С научной точки зрения данный вопрос также интересен, так как формирование 
нанофаз в полях напряжений двойниковых границ � малоизученный вопрос. 

Целью данной работы стал теоретический анализ на основании дислокационной 
модели нанодвойника закономерностей формирования в нем нанонофаз. 

Распределение легирующего компонента или примесей в материале, имеющем 
концентраторы напряжений, в качестве которых, в частности, могут выступать на-
нодвойники, рассчитывается по общеизвестной формуле [13], [14]: 

 )exp(0 kT
UCC −= ,  (1) 

где 0C  � концентрация легирующего компонента вдали от внутренних источников на-
пряжений; k � постоянная Больцмана; T � абсолютная температура. Энергия U взаи-
модействия легирующего компонента с нанодвойником определяется по формуле: 

 )(
3
4 3

zzyyxxrU σ+σ+σεπ−= ,  (2) 
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где r � радиус атома матрицы; rrr /)( 0 −=ε  � малый параметр (здесь 0r  � радиус 
атома легирующего компонента); xxσ , yyσ  и zzσ  � нормальные компоненты тензора 
напряжений. 

В (2) компоненты тензора напряжений могут быть рассчитаны на основании дис-
локационной модели нанодвойника. Для этого представим нанодвойник в виде сово-
купности краевых дислокаций (краевой двойник [7]), расположенных друг относи-
тельно друга так, как это показано на рис. 1. Пусть параметры d и h (рис. 1) являются 
проекциями на оси OX и OY соответственно отрезка, соединяющего две соседние 
дислокации, а длина нанодвойника равна 2L, ширина � 2H. Тогда ,2 NdL =  

,2 NhH =  где N � число двойникующих дислокаций на границе АВ (в принимаемом 
случае, когда количество дислокаций на всех границах нанодвойника одинаково), а 
степень некогерентности двойниковых границ нанодвойника, представленного на 
рис. 1, можно определить из соотношения ,/LH=η  или dh/=η  [15]. 
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Рис. 1. Дислокационная модель нанодвойника 

Пусть у дислокаций, находящихся в положительной области оси OX, вектор 
Бюргерса b направлен вдоль оси OX (рис. 1), а у дислокаций, находящихся в отрица-
тельной области оси OX, вектор Бюргерса направлен в противоположную сторону. 
Тогда из известных соотношений для расчета полей напряжений у единичной дисло-
кации [14], [16] не трудно показать, что напряженное состояние у нанодвойника, 
представленного на рис. 1, при использовании принципа суперпозиции может быть 
определено из выражений: 
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где μ  � модуль сдвига; ν  � коэффициент Пуассона; n � индекс суммирования. 
В суммах (3) учтено, что в точках A, B, C и D (рис. 1) может находиться только одна 
дислокация. Следует отметить, что каждая дислокация двойника движется парал-
лельно оси OX вдоль выделенной кристаллографической плоскости так, что h равно 
межплоскостному расстоянию [17]. 

Вообще говоря, двойникующие дислокации являются частичными дислокациями 
Шокли [16] и их вектор Бюргерса можно разложить на две составляющие: краевую и 
винтовую. Поэтому соотношения (3) в общем случае необходимо дополнить выра-
жениями для сдвиговых компонент тензора напряжений, обусловленными винтовой 
составляющей вектора Бюргерса, и сдвиговыми компонентами краевой составляю-
щей. Однако в соотношениях (1) и (2) фигурируют только нормальные компоненты 
тензора напряжений. Поэтому выражения для сдвиговых напряжений рассматривае-
мого нанодвойника в данной работе не приводятся. 

Результаты расчета распределения легирующего компонента в области зарожде-
ния нанодвойника представлены на рис. 2. Можно выделить два типа областей лока-
лизации легирующего компонента у нанодвойника: внутри двойника (области 1 на 
рис. 2) и снаружи нанодвойника у его границ (области 2 на рис. 2). Разница между 
радиусами атомов матрицы и легирующего компонента оказывает незначительное 
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влияние на величину максимального значения концентрации легирующего компо-
нента в указанных областях. Зарождение новой фазы у нанодвойника носит негомо-
генный характер. Энергетически выгодно образование зародышей на двойниковой 
границе. В случае, когда, например, матрицей является металл (Ме), а легирующим 
компонентом � металлоид (М), и в областях отдаленных от концентраторов напря-
жений энергетически выгодно зарождение фаз типа МехМу, в областях 1 и 2 на 
рис. 2, благодаря избыточной концентрации металлоида, создаются благоприятные 
условия для формирования новой фазы, с повышенным значением у и заниженным x 
в формуле МехМу. 
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Рис. 2. Профили распределения легирующего компонента у нанодвойника:  

1 и 2 � области локализации легирующего компонента 

Таким образом, на основании дислокационной модели нанодвойника рассчитано 
распределение у него легирующего компонента. Показана роль избыточной концен-
трации у нанодвойника легирующего компонента в процессе зарождения новой фазы. 
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