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Аннотация 
На основе анализа колебательных процессов, протекающих в твердых сплавах, показано, что ато-

мы кристаллической решетки совершают гармонические колебания в акустическом диапазоне частот. 
Методами численного моделирования установлено, что вывести из положения свободного равновесия 
атомы решетки возможно за счет воздействия на твердосплавное тело внешней волновой энергии поряд-
ка (3,2…10,1)·10-21 Дж. Выдвинуто предположение, что, применяя явление резонанса, свойственное вол-
новым процессам, можно достичь такой внешней энергии, которой будет достаточно для смещения ато-
мов кристаллических решеток твердых сплавов. 
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Abstract 
Based on the analysis of vibrational processes taking place in hard alloys, it is shown that atoms of the 

crystal lattice perform harmonic oscillations in the acoustic frequency range. By means of the numerical 
simulation methods it was established that atoms of the crystal lattice can be driven out of free equilibrium by 
exerting the external wave energy of about (3.2 …10.1) 10-21 J on the carbide body. It is assumed that applying 
the phenomenon of resonance inherent in wave processes, it is possible to obtain such external energy, which 
will be sufficient for the displacement of atoms in the crystal lattices of hard alloys. 

Keywords:  
hard alloys, aerodynamic strengthening, atoms, vibrational processes in the crystal lattice, resonance  

phenomenon. 
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Введение 

 
Для повышения стойкости твердых 

сплавов, представляющих собой гетеро-
генные композиции, состоящие из по-
рошков карбидов вольфрама, титана, 
тантала, сцементированных кобальтовой 
связкой, работающих в тяжелых техно-
логических условиях с переменной 

ударной нагрузкой, разработан метод 
аэродинамического упрочнения [1]. Эф-
фект при упрочнении таким методом до-
стигается за счет воздействия волн зву-
ковой частоты на структуру твердых 
сплавов. В обработанных твердых спла-
вах происходит измельчение карбидных 
фаз и их перераспределение, уменьше-
ние дислокаций внутренней структу-                 
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ры [2]. Реализация такого воздействия 
основана на процессах, протекающих в 
кристаллической решетке твердых спла-
вов. На ряде машиностроительных заво-
дов подтверждено повышение стойкости 
упрочненного твердосплавного инстру-
мента, работающего с ударными нагруз-
ками, в 2…4 раза [3].  

 
Основная часть 

 
Твердые сплавы на основе карби-

дов вольфрама, титана, тантала имеют 
поликристаллическое строение. В преде-
лах поликристаллов атомы располагают-
ся в определенном порядке, образуя гео-
метрически закономерную простую или 
сложную кристаллическую простран-
ственную решетку. В элементарной 
ячейке, построенной на трех векторах аi, 
простой решетки атомы расположены 
только в вершинах образующего ячейку 
многогранника (рис. 1). В сложных ре-
шетках атомы могут находиться также 
внутри многогранника или на его гранях. 
Сложная кристаллическая решетка отли-
чается от простой тем, что в ее элемен-

тарной ячейке содержится более одного 
атома, число механических степеней 
свободы, приходящихся на одну элемен-
тарную ячейку, обязательно больше                
трех [4]. Кристаллическим решеткам 
свойственны различные виды симмет-
рии, которые обладают свойствами сов-
мещаться с собой при некоторых про-
странственных перемещениях (парал-
лельных переносах, поворотах, отраже-
ниях или их комбинациях и т. д.). Про-
стейшая кристаллическая решетка                 
(см. рис. 1) состоит из элементарных 
ячеек, описываемых тремя кристалло-
графическими осями координат, которые 
выходят из центра атома и направлены 
параллельно ребрам элементарной ячей-
ки под углами α, β и γ. Для решетки три 
основных некомпланарных (не лежащих 
в одной плоскости) вектора а1, а2, а3 вы-
браны так, что при смещении всего кри-
сталла как целого на любой из этих век-
торов он совмещается сам с собою,                       
а любая трансляция решетки может быть 
представлена как i i in a  с целочислен-

ными значениями in  [5, c. 9–11]. 

 
 

Рис. 1. Простейшая кубическая решетка 
 
 
Параметры решетки представляют 

собой расстояния, измеряемые между 
атомами по ребрам элементарной ячей-
ки. Размеры кубической решетки харак-
теризуются длиной ребра куба а1; гекса-
гональной – двумя параметрами – сторо-
ной шестигранника а1 и высотой приз-              
мы а3. Отношение а3/а1 характеризует 

упаковку решетки. При а3/а1 < 1,633 
атомы упакованы наиболее плотно, ре-
шетка называется гексагональной плот-
ноупакованной. При а3/а1 > 1,633 гекса-
гональная решетка имеет менее плотную 
упаковку атомов. Основными типами 
трехмерных кристаллических решеток, 
многократное повторение которых по 

а3 

а1

78



 

  

  

Вестник  Белорусско-Российского университета. 2018. № 3(60) 
_________________________________________________________________________________________________________________ 

Физика 

трем пространственным осям образуют 
атомные кристаллические решетки 
вольфрама, титана, тантала и их карби-
дов, а также кобальта, являются: объем-
но-центрированная кубическая (ОЦК) 
решетка, состоящая из двух элементар-
ных ячеек со следующими параметрами 
элементарной ячейки: а1 = а2 = а3;                               
α = β = γ = 90°; гранецентрированная 
кубическая (ГЦК) решетка, состоящая 
из двух элементарных ячеек с парамет-
рами: а1 = а2  ≠ а3;  α = β = γ = 90°; слож-
ная гексагональная плотноупакованная 
(ГПУ) решетка, состоящая из двух эле-
ментарных ячеек и имеющая следующие 
параметры элементарной ячейки:                              
а1 = а2  ≠ а3;  α = β = 90°; γ = 120°.  

В состоянии термодинамического 
равновесия расположение атомов, обра-
зующих идеальный кристалл, характери-
зуется строгой трехмерной периодично-
стью. Любое локальное отклонение от 
периодической структуры кристалла, 
возникающее в силу нарушения условий 
термодинамического равновесия в мате-
риале, вызывает дефекты и дислокации 
поликристаллической структуры, нали-
чие которых всегда искажает кристалли-

ческую решетку, что выражается в изме-
нении координации атомов, нарушении 
длин и углов межатомных связей, внед-
рении инородных атомов, образовании 
чужеродных фаз и т. д. Атомы соверша-
ют колебания около своих положений 
устойчивого равновесия [5]. Кристалли-
ческая решетка представляет собой 
сложную колебательную систему, в ко-
торой атомы связаны в единый ан-
самбль. Если вывести приложенной си-
лой F0 эту систему из положения равно-
весия, что возможно совершить за счет 
температурного (тепловой энергии) и 
волнового (акустической энергии) воз-
действия, в кристалле возникнут слож-
ные колебания. При этом в кристалле 
образуются акустические волны с па-
раметрами, зависящими от состояния 
исходной структуры твердого сплава и 
исходных параметров от воздействия. 
Схема модели колебаний кристалличе-
ской решетки твердого сплава для од-
номерной линейной цепочки из n ато-
мов одного сорта длиной L = na (а – 
параметр решетки или период цепочки;                  
n – количество атомов) представ-                        
лена на рис. 2. 

 
 

Рис. 2. Одномерная цепочка, состоящая из атомов одного сорта 

 
Пусть un – смещение n-го атома из 

положения равновесия в процессе коле-
бания. Допускаем, что каждый атом вза-
имодействует только с двумя соседними 
атомами. Тогда сила, с которой (n + 1)-й 
атом действует на n-й, зависит от разно-
сти смещений этих двух атомов un+1 – un. 
В приближении справедливости закона 
Гука и в соответствии со вторым зако-
ном Ньютона уравнение движения n-го 
атома будет иметь вид:   

 

2

1 12
n

n n n

d u
m F F F

dt       

1 1μ( ) μ( ),n n n nu u u u             (1) 

где µ – упругая константа взаимодейст-
вия в законе Гука; m – масса атома;                
Fn, Fn+1, Fn–1 – квазиупругие силы, дей-
ствующие на соседние атомы. 

Тогда после преобразования (1) 
получаем уравнение движения для n-го 
атома 
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2

1 12
μ( 2 ).n

n n n

d u
m u u u

dt            (2) 

 
Система уравнений типа (2), запи-

санных для каждого атома, полностью 
описывает колебания цепочки кристал-
лической решетки.                       

При длинноволновых колебаниях, 
т. е. когда колебания с длиной волны, 
много большей периода цепочки а (это 
свойственно волнам звуковой частоты), 
можно разность un+1 – un заменить на 

.ndu
a

dx
 
 
 

 Тогда величина, стоящая в 

правой части (2), будет равна 
2

2
2

μ .nd u
a

dx

 
 
 

 С учетом чего (2) преобра-

зуется в волновое уравнение      
 

2 2 2

2 2

μ
.n nd u a d u

dt m dx

 
   

 
        (3) 

Колебания, изменяющиеся во вре-
мени по гармоническому закону, описы-
ваются в виде [4, с. 66] 

                                                          

ω ,i t
n nu A e                  (4)  

где An – комплексная амплитуда колеба-
ний n-го атома; ω – частота гармониче-
ских колебаний. 

Исходя из того, что уравнение ко-
лебаний с произвольной временной зави-
симостью, описываемой (4), может быть 
разложено в интегральный ряд Фурье по 
гармоническим колебаниям, из уравне-              
ния (2) для амплитуды An получим  

 
2

1 1ω μ( 2 ).n n n nm A A A A       (5) 

  
Уравнения вида (5) образуют бес-

конечную систему линейных уравнений. 
Если применить к цепочке граничные 
условия Борна-Кармана, то система бу-
дет конечной. Тогда, приравняв опреде-
литель к нулю, можно найти частоты ко-
лебаний, а затем, решив систему уравне-

ний для каждой из найденных частот, – 
соответствующие амплитуды.  

Будем искать решение в виде плос-
кой волны:  

 

.nikx
nA Ae                        (6) 

Подставив выражение (6) в (5),          
получим 

 
1 12ω μ( 2 )n n n nikx ikx ikx ikxm e e e e         (7) 

и с учетом того, что 1n nx x a                          

и 1n nx x a   , имеем 

 
2ω μ( 2).ika ikam e e            (8) 

Из (8) видно, что в одномерной це-
почке распространяется гармоничная 
волна. 

 

Так как cos
2

ika ikae e
ka


 , то                   

из (8) имеем 
 

2 μω (2 )ika ikae e
m

    

2μ μ
2 [1 cos ] 4 sin

2

ka
ka

m m
   .   (9) 

 
После преобразований получаем 

частоту колебаний атомов для одно-
атомной цепочки 

 

μ
ω 2 sin .

2

ka

m
                 (10) 

Согласно (10), частота волн, рас-
пространяющихся по цепочке, ограниче-
на максимальной частотой 

 

 max

μ
ω 2 .

m
                 (11) 

Константу взаимодействия в законе 
Гука µ можно оценить как отношение 
силы F0  к смещению, равному межатом-
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ному расстоянию a. Тогда ωmax опреде-
лится как 

 

        0
max 2

ω 2 .
F

a m
                  (12) 

Величину амплитуды свободных 
колебаний атомов свA  в случае колеба-

ний атомов решетки с частотой свобод-
ных колебаний ωсв определим из равен-
ства энергии нулевых колебаний, кото-
рая равна классической механической 
энергии колебаний одного атома решет-
ки и квантовой энергии одного квазиим-
пульса акустического фонона, образую-
щегося при взаимодействии колебаний 
атомов друг с другом [4]. Полная энер-
гия наиболее общего движения атомов 
одномерного кристалла может быть 
представлена как сумма энергий нор-
мальных колебаний, ведущих себя по-
добно линейным гармоническим осцил-
ляторам с соответствующими частотами. 
Основные особенности колебаний одно-
мерной (линейной) атомной цепочки 
имеют место и в случае трехмерной кри-
сталлической решетки [5, с. 133]. Тогда 
сумма кинетической и потенциальной 
энергий свE  атомной системы, на кото-

рую действует вынуждающая сила вида 
F0 = kx, будет [6] 

 

         
2 2ω

.
2
св св

св

m A
E                 (13) 

С другой стороны, при взаимодей-
ствии колебаний атомов друг с другом 
эти колебания при квантовомеханиче-
ском описании ведут себя как фононы с 
энергией кмE  [5, с. 175], зависящей от ча-

стоты свободных колебаний ωсв  атома: 

           
ω

,
2
св

кмE 


                     (14) 

где   – постоянная Планка.  
С учетом равенств (13) и (14) ам-

плитуда свободных колебаний атомов 

кристаллической решетки при макси-
мальной частоте maxω    
 

        
maxω

max

.
ω

A
m




                (15) 

Максимальная энергия свободных 
колебаний атомов 

maxсвE , достаточная 

для смещения атомов, а следовательно, 
и других структурных элементов (дис-
локаций, кристаллических зерен) из 
положения равновесия в новое состоя-
ние, по аналогии с (13) 

 

    max

max

2 2
max ωω

.
2св

m A
E               (16) 

Для численной оценки значений 

maxω , 
maxωA , 

maxсвE использовали следую-

щие подходы и данные. Силу F0 оцени-
вали через энергию химической связи 
по порядку, равную величине 10 эВ, 
достаточной для смещения на меж-
атомное расстояние, равное 1Å. В рас-
четах применяли данные по плотности                      
ρ = 11100 кг/  для твердого спла-              
ва Т15К6 как наиболее энергоемкого 
варианта. Постоянная Планка                       
  = 6,626070040·10−34 Дж·c. Межатом-
ные расстояния , радиусы R и массы m 
атомов принимали согласно [7–10].             
Исходные данные приведены в табл. 1. 

Карбид вольфрама WC существует 
в двух модификациях: α-WC и β-WC                
[7, с. 8]. Кубический карбид тантала 
TaCy входит в группу сильно нестехио-
метрических соединений внедрения, 
имеет широкую область гомогенности от 
TaC0,72  до TaC1,00, в связи с чем период 
кубической кристаллической решетки 
изменяется от 4,4277 Å – для TaC0,81                        

и до 4,4511 Å – для TaC0,96 [8]. Кобальт Со               
и карбид вольфрама WC существуют в 
виде нескольких модификаций: α-Со,           
β-Со, α-WC и β-WC [7, с. 8]. 
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Табл. 1. Расчетные значения максимальных частот, амплитуд свободных колебаний атомов                      

твердых сплавов и энергий, при которых происходят смещения структурных элементов твердых сплавов 
из положения равновесия 

 

Наименование 
ai, 

10-10 · м 
R, м S, м2 m,  

10-25 · кг 
maxω , 

1013 ·c-1 
maxωA , 

10-11 · м 
maxсвE , Дж 

Атом W 3,160 2,1·10-10 1,04·10-19 3,053 1,45 1,189 4,54·10-21 

Атом Ta 3,310 1,5·10-10 7,74·10-20 3,005 1,40 1,222 4,37·10-21 

Атом Ti 2,951 1,5·10-10 6,81·10-20 0,795 3,04 1,609 9,53·10-21 

Атом α-Co  2,505 1,3·10-10 4,92·10-20 0,979 3,23 1,407 10,11·10-21 

Атом β-Co  2,505 1,3·10-10 4,92·10-20 0,979 3,23 1,407 10,11·10-21 

Атом α-WC 2,837 6,305 1,12 0,940 3,52·10-21 

Атом β-WC 2,248 3,252 1,97 0,987 6,18·10-21 

Атом TaC 4,430 3,204 1,01 1,391 3,16·10-21 

Атом TiС 4,328 0,994 1,85 1,842 5,81·10-21 

Дислокации до ρд, 1014 ·м-2   4,48·10-18 
 

2,53·10-19 

Нанозерно 10…100 нм 
 

5,0·10-9 7,85·10-17 
 

1,61·10-17 

Особомелкозернистое  
зерно 0,1…0,5 мкм 

 5,0·10-8 7,85·10-15    1,61·10-15 

Мелкозернистое зерно 
0,5…2 мкм 

 2,5·10-7 1,96·10-13    4,04·10-14 

Среднезернистое зерно 
2…10 мкм 

 1,0·10-6 3,14·10-12    6,46·10-13 

Крупнозернистое зерно 
10…16 мкм 

 5,0·10-6 7,85·10-11    1,61·10-11 

 
 
Для гексагональных решеток бра-

лось наименьшее межатомное расстояние, 
т. к., согласно (12), для таких граней тре-
буется применение наибольшей макси-
мальной частоты. Площади и объемы 
атомов определяли по формулам: для 
решеток ОЦК и ГЦК – S = a2, V = a3;                

для ГПУ – S = 23 3 2a , V = 23 3 2a c . 
Площади дислокаций укрупненно опре-
деляли через объемы дислокаций V, м3. 
Как показывают исследования, для твер-
дых сплавов плотность дислокаций нахо-
дится в пределах ρд = 1014…1015 м-2,                      
а с учетом кривой Одинга [11, с. 68] объ-
ем дислокаций для таких плотностей 
находится в пределах 109…1012 м-3. Раз-
мер зерен карбидов, входящих в поликри-
сталлические твердые сплавы, составляет 

0,1…0,5; 0,5…2; 2…10 и 10…16 мкм со-
ответственно для особомелкозернистых, 
мелкозернистых, среднезернистых и 
крупнозернистых твердых сплавов, а для 
нанозернистых – от 10 до 100 нм. Карби-
ды представляют собой кристаллиты в 
основном округлой формы или близкой к 
ней [12, с. 385]. Подтверждением этого 
является отображенная на рис. 3 морфо-
логия мелкодисперсного порошка карби-
да вольфрама. В расчетах использовались 
минимальные размеры фракций порош-
ков из каждой группы, что является 
наиболее худшим вариантом при иссле-
довании влияния волновой энергии. 
Средняя площадь зерен определялась 
исходя из радиуса R по формуле S = π 2R , 
а средний объем зерен как V = 4πR/3. 
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Рис. 3. Морфология порошка карбида вольфрама при различном увеличении  
 
 
В результате численного моделиро-

вания произведены расчеты максималь-
ных частот maxω  и амплитуд 

maxωA , соот-

ветствующих максимальным частотам,                     
а также максимальной энергии свободных 
колебаний атомов 

maxсвE , при которой 

происходят смещения структурных эле-
ментов из положения равновесия для ато-
мов элементов W, Ta, Ti, Co, атомов кар-
бидов α-WC, β-WC, TaС, TiС, дислокаций 
(крайних размеров) и зерен (наименьшие 
значения из классов) Со, карбидов β-W2C, 
W2C, TaС, TiС, для нанозернистых, осо-
бомелкозернистых, мелкозернистых, сред-
незернистых и крупнозернистых твердых 
сплавов. Энергию 

maxсвE  для дислокаций и 

зерен определяли исходя из количест-             
ва 

maxсвE  для атома α-Co и соотношения 

площадей расчетного элемента и площади 
атома α-Co. Данные расчетов приве-                
дены в табл. 1. 

Результаты расчетных вели-                     
чин maxω  (см. табл. 1), являющихся кон-

стантой, определяемой межатомным 
расстоянием и скоростью распростране-
ния нормальных колебаний, для кон-
кретной кристаллической решетки, с до-
статочной степенью точности согласу-
ются с результатами частот колебаний 
атомов в твердом теле maxω  ≈ 3,0·1013 с-1, 

приведенных в [13, с. 104]. Эволюция 

дефектной структуры (смещение атомов 
кристаллической решетки) материала 
влечет за собой существенные измене-
ния его макроскопических свойств. 
Управляя мезо- и макроструктурой ма-
териала, можно управлять свойствами 
материала на макроуровне. Вывести из 
положения свободного равновесия ато-
мы возможно за счет придания твердому 
телу внешней энергии, пропорциональ-
ной, согласно зависимости (16), квадрату 
частоты и амплитуды свободных коле-
баний атомов. Однако практически со-
здать в совокупности такие частотные, 
принадлежащие к гиперзвуковому                 
(более 1013 Гц) диапазону колебаний, и 
амплитудные, порядка 10-11 м, парамет-
ры не представляется возможным.  

Выдвинуто предположение, что 
можно значительно увеличить энергию 
внешнего воздействия за счет примене-
ния явления резонанса, свойственного 
волновым гармоническим процессам. 
Тем самым, существенно увеличив за 
счет внешнего воздействия амплитуду 
колебаний при невысоких исходных ча-
стотах, находящихся в звуковом спектре 
колебаний, можно достичь такой энер-
гии, которой будет достаточно для 
смещения атомов кристаллических ре-
шеток основных элементов твердых 
сплавов. При резонансе происходит 
насыщение энергии, которая при совпа-
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дении собственной и вынужденной                 
частот способствует увеличению ам-
плитуды колебаний. Выражение для ре-
зонансной амплитуды резA  выглядит 

следующим образом:  
 

  0

2 2
1

.
2 δ ω δ

рез

F
A

m



          (17) 

Согласно (17), видно, что боль-
шие по величине амплитуды можно 
достичь лишь при низких частотах ко-
лебаний, т. к. при высоких частотах 
колебаний 1ω  значение резA будет 

стремиться к нулю. На рис. 4 пред-
ставлена графическая реализация за-
висимости (17) при коэффициенте за-
тухания δ = 0,094. 

 
 
 

 
 

Рис. 4. Влияние амплитуды А от частоты внешних колебаний ω при коэффициенте затухания                      
δ = 0,094 

 
 
Анализ графической кривой                    

(см. рис. 4) для аэродинамического ре-
зонатора с коэффициентом затухания                                   
δ = 0,094 показывает, что оптимальный 
диапазон частот внешних воздействий, 
при которых возникают резонансные 
амплитуды, лежит в звуковом спектре 
частот в диапазоне частот до 300 Гц,                      
а резонансная частота возникает на ча-
стотах внешних колебаний ω, равных 
140…170 Гц,  что также подтверждает 
вывод о высокой эффективности волн 
звуковой частоты. 

 
Заключение 

 
На базе анализа колебательных 

процессов, протекающих в твердых спла-
вах на основе карбидов вольфрама, тита-

на, тантала, сцементированных кобальто-
вой связкой, имеющих поликристалличе-
ское строение, показано, что атомы ре-
шетки совершают гармонические колеба-
ния в акустическом диапазоне частот. 
При этом возбуждение атомов кристал-
лической решетки возможно за счет пе-
редачи твердому телу внешней энергии. 
Максимальные частоты свободных коле-
баний атомов титана, вольфрама, тантала 
и кобальта, являющихся основными эле-
ментами твердых сплавов, принадлежат к 
гиперзвуковому диапазону колебаний. 
Методами численного моделирования 
явлений, происходящих в структуре кри-
сталлической решетки твердых сплавов, 
установлено, что максимальная энергия 
свободных колебаний атомов, приводя-
щая к смещению атомов кристаллической 

Aрез 

А 

ω 
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решетки твердых сплавов, находится в 
пределах (3,2…10,1)·10-21 Дж. Дислока-
ции возможно переместить и изменить 
их величину за счет приложения макси-
мальной энергии в размере 2,53·10-19 Дж. 
Кристаллические зерна, образующие 
твердые сплавы, дробятся и смещаются 
при приложении внешней энергии                        
от 1,6·10-17 до 1,6·10-11 Дж. Достижение 
таких значительных энергий на уровне 
кристаллической решетки известными 
методами является проблематичным. 
Величины максимальных энергий сво-
бодных колебаний атомов Ti и Со                                  
в 2,2 раза больше, чем максимальных 
энергий атомов Та и W.  

Эволюция дефектной структуры 
(смещение атомов кристаллической ре-
шетки, дефектов и дислокаций) твердых 
сплавов под действием приложения 
энергии звуковых волн способна к суще-
ственному изменению их макроскопиче-
ских свойств.  

Выдвинуто предположение, что за 
счет применения явления резонанса, 
свойственного волновым гармоническим 
процессам, возможно значительно уве-
личить энергию внешнего воздействия и 
тем самым, существенно увеличив ам-
плитуду колебаний при невысоких ис-
ходных частотах, находящихся в звуко-
вом спектре колебаний, достичь такой 
внешней энергии, которой будет доста-
точно для смещения атомов титана, 
вольфрама, тантала и кобальта, являю-
щихся основными элементами кристал-
лических решеток твердых сплавов,                     
и придать за счет этого твердым сплавам 
новые свойства. Оптимальный диапазон 
частот внешних воздействий, при кото-
рых возникают резонансные амплитуды, 
лежит в звуковом спектре частот в диа-
пазоне до 300 Гц. В диапазоне ультра-
звуковых частот эффекты, связанные с 
возникновением резонансных амплитуд, 
получить невозможно.   
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