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Аннотация: Предлагается модель, по которой можно вычислить длину нанотрещины 

твердого тела. Длина нанотрещины в нитридах, боридах и карбидах тугоплавких 

металлов оказалась равной в интервале 1<L<3 нм. Обсуждаются теоретические и 

экспериментальные методы исследования нанотрещин. Теория дает интервал длин для 

поликристаллов кремния 0<L<2 нм. Рентгеновские и электронно-микроскопические 

методы дают толщину трещин в металле в диапазоне десятых и сотых долей микрона. 

Предложенный недавно метод фрактолюминесценции для разрушения минералов с 

длительность сигналов ≈50 нс, а интервал времени между ними изменялся от ≈0,1 до 

1 мкс, позволил выявить нанотрещины в олигоклазе при разрушении его поверхности в 

интервале 10<L<20 нм, что совпадает с предложенной нами моделью. Можно привести 

еще примеры образования нанотрещин в твердых телах. Иными словами, мы 

предлагаем назвать направление физики конденсированного состояния «физикой 

нанотрещин», которая отличается от «теории трещин» как по ее экспериментальному 

обнаружению, так и методу ее расчета. 

Ключевые слова: нанотрещина, поверхностный слой, металл, разрушение, 
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1. Введение 

Поверхностный слой твердого тела представляет собой структуру, 

свойства которой отличны от свойств остального объема [1]. Именно этот 

слой приводит к разрушению металлов и конструкционных материалов за 

счет внешней среды посредством эффекта Ребиндера [2]. Нами 

предложена модель, по которой количественно можно определить 

величину ( )R I  этого поверхностного слоя [3] и его анизотропию [4]. Для 

чистых металлов она оказалась равной от 1 до 4 нм, т.е. представляет 

собой наноструктуру. Экспериментально слой ( )R I  можно определить в 

сверхвысоком вакууме рентгеновскими методами (для германия – 

( ) 3,1R I   нм, для золота – ( ) 1,2R I   нм) [5]. В слое ( )R I  происходит 

реконструкция или релаксация поверхности твердого тела [5]. Из-за этого 

возникают напряжения, приводящие к возникновению дислокаций, 

дефектов упаковки и т.д. и, следовательно, нанотрещин, длину которых мы 

сопоставим с ( )R I , т.е. ( )L R I . 

В настоящей работе мы определим длину нанотрещин (и сравним ее 

с теоретическими представлениями Гриффитса) нитридов, карбидов и 
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боридов «большой четверки» ниобия, тантала, молибдена, вольфрама 

тугоплавких металлов [6], а также их свойства и методы их упрочнения на 

основе наноструктуры их поверхностного слоя. 

 

2. Описание модели 

Мы будем использовать наши работы [3, 4]: 

 9( ) 0,17 10L R I    . (1) 

В уравнении (1) нужно знать один параметр – молярный объем 

элемента металла или соединения, который равен /M   (M  – молярная 

масса,   – ее плотность). 

В работе [7] показано, что поверхностная энергия объемного металла 

2  с точностью до 3% равна: 

 3

2 0,7 10 mT    , (2) 

где mT  – температура плавления элемента (К). 

В слое ( )R I  нужно учесть размерный эффект, и поверхностная 

энергия слоя ( )R I  (поверхностное натяжение) становится равной 1  [4]: 

    1 2 21 ( ) / ( ) / 1 ( ) / 0,3R I R I r R I r         , (3) 

где  1 / 1R I r     при ( )r R I , а  1 ( ) / ( ) 0,3R I R I r      при среднем 

значении ( ) / 2r R I . 

Уравнение (3) показывает, что поверхностная энергия слоя ( )R I  в три 

раза меньше поверхностной энергии основного кристалла, что совпадает с 

эффектом Ребиндера [2] и отвечает обратному эффекту Холла-Петча. 

Чтобы разделить слой ( )R I  от остального кристалла, нужно затратить 

энергию, которая называется энергией адгезии и дается выражением 

Дюпре [8]: 

 1 2 12 1 2 21,3aW            , (4) 

где 12  – поверхностная энергия на границе раздела фаз, которая 

пренебрежимо мала, в силу фазового перехода II рода [4, 9]. 

Внутренние напряжения is  между фазами 1  и 2  можно просчитать 

по формуле [8]: 

 [ / ( )]is aW R I E   ,  (5) 

где E  – модуль упругости Юнга. 

 

3. Результаты расчета и их обсуждение 

По формулам (1)-(5), и учитывая сведения по тугоплавким металлам 

[10], вычислим необходимые данные и представим их в Таблице 1. Размер 

поверхностного слоя ( )R I  порядка 2 нм. Число в скобках – это число 

атомных монослоев ( ) /n R I a  ( a  – постоянная решетки), что 
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соответствует 5-8 слоев. В [11] показано, что при размерах поверхностного 

слоя менее 6-8 слоев энергия квантовых состояний изменяется 

ступенчатым способом. Причем каждой ступеньке относят 

соответствующие квантовые состояния. Этот монослой мы сопоставим с 

барьером Пайерлса – Набарро, который равен силе межатомного 

взаимодействия [12, 13]. 
 

Таблица 1. Толщина поверхностного слоя и длина нанотрещин ( )R I L , работа 

адгезии aW , модуль Юнга E , величины внутренних напряжений is , длина 

нанотрещин по Гриффитсу ( )L G . 

Кристалл ( )R I L , нм 
aW , Дж/м2 E , ГПа 

is , МПа ( )L G , нм 

Nb 1,84 (6) 2,851 105 12767 1,51 

NbN 1,52 (3) 2,960 480 30578 1,17 

NbB2 2,79 (9) 3,404 650 28160 2,33 

NbC 2,28 (5) 4,340 452 29326 1,83 

Ta 1,85 (6) 3,421 186 18547 1,54 

TaN 2,03 (4) 3,497 575 31480 1,69 

TaB2 2,76 (8) 3,612 700 30315 2,30 

TaC 2,27 (5) 4,319 515 30281 1,92 

Mo 1,60 (5) 3,012 265 22316 1,33 

MoB 2,07 (7) 2,551 389 21886 1,76 

MoC 2,09 (7) 3,092 544 28373 1,78 

W 1,62 (5) 3,695 411 30611 1,35 

WB 2,10 (7) 3,321 496 28000 1,82 

WC 2,11 (7) 3,175 710 32680 1,84 

В отличие от модели Френкеля-Конторовой [14], а также подходов 

работ [15, 16] и ряда других, мы предложим модель, по которой можно 

сделать оценку барьера (0, , )P NF I II   Пайерлса – Набарро: 

 4

1 1(0, , ) ( ) / 3 10P N mF I II R I n a T a  

        ,   

 4( ) ( ) / 3 10 / ( )P N P N mI F I S T a E I 

      , 4

2(0) 7,8 10P N mF a T a 

      ,  (6) 
4(0) (0) / 7,8 10 / (0)P N mF S T a E 

      , 

где mT  – температура плавления, a  – постоянная решетки, S  – площадь 

барьера ( 2a ), ( )P NI  , (0)P N   – напряжения Пайерлса – Набарро, E  – 

модуль Юнга,   представляет собой относительное удлинение параметра 

решётки в направлении действия внешней силы F . 

Соотношение (6) показывает (для кубических решеток, для 

остальных см. [4]), что барьер Пайерлса – Набарро в слое ( )R I  и далее 

полностью определяется экспериментально определяемыми величинами и 

представлен в Таблице 2. Для слоя ( ) 10 ( )R II R I  (см. [3, 4]), где 

наблюдается еще наноструктура слоя и происходят размерные эффекты: 

( ) (0)(1 ( ) / )F II F R I z  , где z  – координата, перпендикулярная плоскости 

образца. (0)F  – барьер Пайерлса – Набарро в основном веществе кристалла 
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и почти в 3 раза больший ( )F I . В уравнение (6) можно добавить член 

sin(2 / )z a  и показать рельеф барьера Пайерлса – Набарро [12-16].  

Величина внутренних напряжений is  в Таблице 1 для металлов Nb  и 

Ta  ниже нитридов, боридов и карбидов, а для металлов Mo  и W  она слабо 

отличается от последних. Эти внутренние напряжения is  приводят к 

напряжениям Пайерлса – формула (6) и в соответствии с законом Гука к 

относительному изменению параметра кристаллической решетки   за счет 

релаксации поверхности (см. Таблицу 2). Эти внутренние напряжения is  

приводят к появлению источника дислокаций типа Франка-Рида [17]. По 

этой модели дислокация ведет себя как упругая нить (нанотрещина) и 

изгибается за счет внутренних напряжений /is G bL   (где G  – модуль 

сдвига, b  – вектор Бюргерса (равное межатомному расстоянию), L  – длина 

дислокации (нанотрещины)). Для вольфрама имеем 1016,1 10G    Па [10], 
103,160 10b    м [10], 91,62 10L    м (см. Таблицу 1). В результате 

is  = 31405 MПа вместо 30611 MПа из Таблицы 1, что отличается 

незначительно. Значит, модель Франка-Рида может быть источником 

дислокаций тугоплавких металлов. В работе [18] был дан обстоятельный 

анализ теории Гриффитса. Для длины трещины он получил выражение: 

 2

2( ) 2( ) /i isL G E     . (7) 
 

Таблица 2. Температура плавления mT , поверхностная энергия (поверхностное 

натяжение) 1 , барьер Пайерлса – Набарро ( )P NF I  , напряжение Пайерлса – Набарро 

( )P NI  , относительное удлинение  . 

Кристалл 
mT , К 1 , мДж/м2 ( )P NF I  , 10-9 Н ( )P NI  , МПа   

Nb 2741 712,7 0,2714 2492 0,024 

NbN 2846 740,0 0,3774 1932 0,004 

NbB2 3273 851,0 0,3030 3182 0,005 

NbC 4173 1085,0 0,5582 2808 0,006 

Ta 3290 855,4 0,3267 2982 0,016 

TaN 3363 874,4 0,3077 3308 0,006 

TaB2 3473 903,0 0,3595 3020 0,004 

TaC 4163 1082,4 0,5565 2803 0,005 

Mo 2896 753,0 0,2734 2761 0,010 

MoB 2453 637,8 0,2279 2366 0,004 

MoC 2973 773,0 0,2587 3076 0,006 

W 3695 960,7 0,3503 3508 0,009 

WB 3193 830,2 0,2970 3090 0,006 

WC 3053 793,8 0,2656 3158 0,004 

Вычисленные значения ( )L G , представленные в Таблице 1, 

показывают незначительное различие между значениями, полученными по 

формуле (7) и формуле (1): ( ) ( )L G L R I  . Это говорить о справедливости 
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нашей модели (и теории Гриффитса). Для металлов, как мы указывали 

выше и в Таблице 1, длина нанотрещин находится в интервале 1 4L   нм. 

Теоретически длина нанотрещин определялась в работах [19, 20, 21]. В 

этих работах использовались модели, основанные на механике 

деформируемого конденсированного состояния и физики твердого тела. В 

основном использовались поликристаллические кристаллы кремния и 

карбида кремния. В моделях размер нанотрещин получен в интервале 

0 2L  , что соответствует нашей модели. В [22] проведено 

экспериментальное исследование некоторых металлов (см. Таблицу 3). 
 

Таблица 3. Длина микротрещин [22]. 

Материал L, мкм 

Рентгеновский метод Электронно-микроскопический метод 

Al 0,14 0,2 

Ni 0,08 0,1 

Pt, Au, Ag – 0,2 

Cu, Zn – 0,25 

Be 0,12 – 

Mo – 0,08 

Из Таблицы 3 видно, что оба метода дают значения длин трещин на 

уровне сотых и десятых долей микрон и на один или два порядка 

превышают значения из Таблицы 1. Это означает, что первичные трещины 

металлов из Таблицы 1 подросли за время эксперимента с рентгеновскими 

и электронно-микроскопическими методами. Если учесть размер 

нанотрещин (см. Таблицу 1), то их образование должно происходить за 

несколько наносекунд. Именно этот подход недавно продемонстрировано 

в работах [23, 24]. Этот метод основан на фрактолюминесценции, когда в 

процессе разрушения твердого тела возникает сигнал света 

(люминесценция) при разрыве атомных связей на поверхности нанотрещин 

с временным разрешением от 1 до 2 нс. В [24] получен спектр 

фрактолюминесценции олигоклаза при разрушении его поверхности. 

Длительность сигналов – ≈50 нс, а интервал времени между ними 

изменялся от ≈0,1 до 1 мкс. Спектр содержал 4 максимума, которые 

возникали при преодолении 4 барьеров дислокациями по плоскостям 

скольжения. В этом случае дислокации образуют первичные трещины 

размером примерно от 10 до 20 нм. Олигоклаз представляет собой смесь из 

10-30% анортита 2 2 8CaAl Si O  и 70-90% альбита 3 8NaAlSi O . Расчет по формуле 

(1) дал L  = 16,8-17,2 нм, что неплохо согласуется с экспериментом. В [23] 

исследовался кристалл кварцевого диорита методом 

фрактолюминесценции и обнаружены нанотрещины размером 36; 18; 

10 нм. Расчет по формуле (1) дал L  = 8-20 нм, что также неплохо 

согласуется с экспериментом.  
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Таким образом, по формуле (1) вычисляется длина нанотрещин в 

слое ( )R I , которые прорастают в металле через ≈50-100 нс до размером 

более 10 ( )R I , причем наблюдается разброс по длинам нанотрещин.  

Атомарный механизм зарождения нанотрещин качественно одинаков 

при хрупком и вязком разрушении, поэтому рассмотрим механизм 

упрочнения слоя ( )R I . Поскольку для разрушения твердого тела 

необходим процесс образования, накопления, объединения и роста 

нанотрещин, который происходит, в основном, за счет дислокаций, то 

необходимо затормозит их движение. В [25] проведен сравнительный 

анализ поведения нанотрещины в чистых металлах с ОЦК, ГЦК и ГПУ 

типом решетки и обнаружено различное поведение металлов, зависящее от 

типа кристаллической структуры. Пластические свойства металлов 

обусловлены образованием и движением дислокаций за счет источников 

типа Франка-Рида и они возникают при напряжениях ( )P NI   (см. 

Таблицу 2), меньше критических [12]. Различие в поведении движения 

дислокаций в разных металлах обусловлено характером рельефа 

дислокаций, приводящее к их автоблокировке в случае двухдолинного 

рельефа. Тормозом движения дислокаций в металлах является их 

легирование примесными атомами [26]. Слой ( )R I  можно упрочнить за 

счет поверхностногонаноструктурирования [27]. Заметим теперь 

следующее: в Таблице 1 монослои тугоплавких металлов имеют значения 

5-8 слоев. В 20-х годах ХХ столетия академик А.Ф. Иоффе провел ряд 

экспериментов с кристаллом NaCl  и он получил разрыв этой соли в 

размере 0,4 кг/мм2 вместо 200 кг/мм2 по теории М. Борна [28]. А.Ф. Иоффе 

связал это с существованием микротрещин в поверхностном слое. Затем он 

кристалл NaCl  опускал в воду и измерял твердость его поверхности, 

которая увеличилась при растворении поверхности, приближаясь к 

теоретическому значению. Этот эксперимент был назван «эффектом 

Иоффе» [29]. Так, для кристалла NaCl  по нашей модели ( )R I  = 4,6 нм и 

число монослоев n = 8. Нетрудно смыть водой 8 монослоев NaCl , чтобы 

получить эффект Иоффе. Чтобы снизить влияние нанотрещин за счет 

эффекта Иоффе в наноструктурном поверхностном слое, надо удалить 

несколько монослоев металла. Это достигается с применением 

высокоэнергетических технологий обработки поверхности, а именно: 

лазерные, ионные и электронные пучки [30-33]. 

 

4. Заключение 

Поверхностный слой (или поверхность) толщиной ( )R I  представляет 

собой открытую неравновесную систему твердого тела, ограниченного 

внешней средой. В этой связи, первичные нанотрещины твердого тела 
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следует рассматривать как начальную стадию в общем процессе 

эксплуатации конструкционных деталей, а его разрушение – как 

заключительную фазу, которая будет соответствовать ее выходу из 

эксплуатации. Поверхностный слой ( )R I  представляет собой 

синергетическую систему, фундаментальные свойства которой 

подвержены саморегулированию и самоорганизации в самых различных 

условиях эксплуатации конструкционных деталей. Это открывает широкий 

путь по модификации поверхностного слоя ( )R I , пригодного к 

эксплуатации деталей в условиях высокоскоростного трения, в авиации и 

космической техники и многое другое. Это означает, что очень важно 

исследовать не только поверхность и связанные с ним поверхностные 

явления, но и поверхностный слой, который имеет свою структуру и 

новые, возможно необычные, свойства. 
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Original paper 

PRIMARY NANOCRACKS IN NITRIDES, BORIDES, AND CARBIDES OF REFRACTORY 

METALS 

V.M. Yurov1, V.I. Goncharenko2, V.S. Oleshko2 
1Karaganda Technical University named after A. Saginov, Karaganda, Republic of Kazakhstan 

2Moscow Aviation Institute (National Research University), Moscow, Russia 

DOI:10.26456/pcascnn/2023.15.328 

Abstract: A model is proposed that can be used to calculate the length of a nanocrack in a solid body. 

The nanocrack length in nitrides, borides, and carbides of refractory metals turned out to be in the 

range 1<L<3 nm. Theoretical and experimental methods for studying nanocracks are discussed. The 

theory gives a length interval 0<L<2 nm for silicon polycrystals. X-ray and electron microscopic 

methods give the thickness of cracks in the metal in the range of tenths and hundredths of a micron. 

The recently proposed method of fractoluminescence for the destruction of minerals with a duration of 

signals of about 50 ns, and the time interval between them varied from about 0,1 to 1 μs, made it 

possible to reveal nanocracks in oligoclase during the destruction of its surface in the range of 

10<L<20 nm, which coincides with the one in proposed by us model. More examples of the formation 

of nanocracks in solids can be cited. In other words, we propose to call the direction of condensed 

matter physics «physics of nanocracks», which differs from the «theory of cracks» both in its 

experimental detection and in the method of its calculation. 

Keywords: nanocrack, surface layer, metal, fracture, surface, model, micron. 
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