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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 
Актуальность исследования. В течение нескольких последних деся-

тилетий в физике конденсированного состояния активно изучаются нелиней-
ные явления, обусловленные интенсивными внешними воздействиями и не-
линейностью межатомных связей. Особый интерес среди нелинейных объек-
тов вызывают волны солитонного типа [1-6], они тесно связаны с локализа-
цией энергии на атомном уровне и ее транспортом по кристаллической ре-
шетке. Волны солитонного типа играют большую роль в различных областях 
знаний [7-13], в том числе в физике твердого тела [14]. Несмотря на то что 
солитоны известны науке более 180 лет, они продолжают активно изучаться: 
при этом следует признать, что в твердых телах они остаются менее изучен-
ными, чем в жидкостях или оптике [15]. В последнее время возрос интерес к 
дискретным нелинейным системам в силу того, что долгое время считалось 
невозможным существование волн солитонного типа в таких средах. Приме-
ром такого рода солитонных объектов могут служить дискретные бризеры 
(ДБ) – локализованные в пространстве и периодические по времени высоко-
амплитудные возбуждения в нелинейных дискретных структурах с трансля-
ционной симметрией [8]. 

Солитонные волны как в континуальных, так и в дискретных физиче-
ских системах могут переносить энергию, импульс, массу, электрический и 
топологический заряд, другие физические величины, а также информацию [7, 
16]. Уникальным свойством уединенных волн является их живучесть и 
устойчивость по отношению к возмущениям. Для математической физики 
солитоны представляют огромный интерес как точные решения некоторых 
нелинейных уравнений, среди которых особое положение занимают полно-
стью интегрируемые уравнения, такие как уравнения синус-Гордона, Корте-
вега-де-Фриза или нелинейное уравнение Шредингера [7]. 

В то же время дефекты в конденсированных средах также могут быть 
описаны посредством теории солитонов. Дефекты кристаллической структу-
ры, такие как точечные дефекты, дислокации, краудионы и ряд других, отно-
сятся к топологическим солитонам [17]. Под данным понятием понимают со-
литон с нетривиальной топологической характеристикой – топологическим 
зарядом. В расширенном смысле термин "топологический солитон" принято 
использовать как для обозначения топологически нетривиальных решений с 
конечными динамическими характеристиками в теории поля (кинков, моно-
полей, инстантонов, скирмионов и т.д.), так и для модельного описания 
устойчивых неоднородных состояний (локализованных структур) в конден-
сированных средах: вихрей, дислокаций, дисклинаций, доменных стенок, то-
чечных дефектов и т. п. [17-19]. 

Возможность локализации энергии в бездефектных дискретных упоря-
доченных структурах, которая впервые предсказана авторами работы [20], 
получила экспериментальное подтверждение. Дискретные бризеры были об-
наружены в различных областях, например, в нелинейной оптике [9, 10], 
джозефсоновских сверхпроводящих контактах [11], в антиферромагнетиках 
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[12, 13]. Гораздо сложнее найти подтверждение существования дискретных 
бризеров в кристаллах из-за невозможности непосредственного наблюдения 
движения отдельных атомов. В связи с этим о локализации колебаний в кри-
сталлической решётке можно судить лишь по косвенным признакам.  

Относительно недавно был получен ряд экспериментальных фактов, 
которые свидетельствуют о существовании ДБ в различных кристаллах. Так, 
например, в работе [21] говорится об обнаружении ДБ в кристалле NaI в со-
стоянии теплового равновесия, однако позднее авторы работы [22] подвергли 
сомнению данный результат. В работе [23] на основе исследования квазиод-
номерного кристаллического комплекса {[Pt(en)2][Pt(en)2Cl2](ClO4)4} (где (en) 
- этилендиамин) с помощью рамановского рассеяния делается вывод о воз-
можности существования в нем некоторых локализованных динамических 
объектов, интерпретируемых как дискретные бризеры. Было исследовано 
возбуждение локализованных спиновых мод в квазиодномерном антиферро-
магнетике (C2H5NH3)2CuCl4 с помощью микроволновых импульсов. В работе 
[24] авторы трактуют эффект отжига дефектов в Ge при низкоэнергетической 
обработке плазмой возбуждением и движением дискретных бризеров. Суще-
ствует ряд других экспериментальных работ, свидетельствующих в пользу 
существования дискретных бризеров в кристаллах [16]. В свете наличия экс-
периментальных работ по идентификации ДБ, необходимо сделать термино-
логическую оговорку. В математической физике под ДБ понимаются строго 
периодические, незатухающие во времени нелинейные колебательные моды, 
но в реальных системах, где неизбежно наличие всевозможных возмущений, 
следует рассматривать квази-бризеры [25], имеющие нестрогую периодич-
ность колебаний и конечное время жизни. По сути, говоря о дискретных бри-
зерах, будем подразумевать квази-бризеры. 

Отметим, что открытие во второй половине ХХ века эффекта малых 
доз и эффекта дальнодействия, состоящих в транспорте энергии от поверхно-
сти вглубь кристалла в локализованной форме, до сих пор не имеют одно-
значной трактовки. Например, авторы работ [26, 27] предполагают, что 
именно солитонный механизм является одним из основных при ионном об-
лучении кристаллов. Отсутствие четкого понимания данных эффектов явля-
ется мотивирующим фактором в изучении таких процессов на атомном 
уровне и в анализе возможного вклада солитонного механизма в транспорт 
энергии по кристаллу. 

Объектом исследования в работе являются волны солитонного типа в 
ГЦК кристаллах, а предметом исследования выступают явления локализации 
энергии и транспорта энергии волнами солитонного типа, а также сопут-
ствующие эффекты. 

Исследование солитонных явлений в конденсированных средах на 
атомном уровне связано с рядом трудностей. В первую очередь, как уже от-
мечалось, с трудностью, а порой и невозможностью непосредственного 
наблюдения процессов, происходящих внутри кристаллического тела. Кроме 
того, многие процессы, такие как движение краудиона, колебания нелиней-
ной локализованной моды либо рекомбинация вакансий и межузельных ато-
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мов, происходят со столь высокой скоростью, что изучение таких процессов 
в натурном эксперименте практически невозможно. В большинстве таких 
случаев актуальным является использование методов компьютерного моде-
лирования. 

Компьютерное моделирование является в настоящее время таким же 
признанным методом исследования, как экспериментальный и теоретический 
методы. Оно начало применяться в физике твердого тела с конца пятидеся-
тых годов ХХ в. С его помощью на атомном уровне возможно исследование 
не только быстропротекающих процессов таких, как, например, движение 
краудиона, но и процессов более длительных по времени. При помощи ком-
пьютерной модели можно проверить теоретические предположения, объяс-
нить и спрогнозировать явления еще не освещенные в полной мере другими 
методами исследования. 

В данной работе использовался метод молекулярной динамики. Этот 
метод имеет ряд преимуществ по сравнению с другими при изучении волн 
солитоннго типа в кристаллах, так как он позволяет рассматривать достаточ-
но большие ансамбли атомов и временные интервалы, существенно превос-
ходящие размеры и время жизни исследуемых объектов. Динамика атомов 
описывается с помощью дифференциальных уравнений движения Ньютона. 
Это позволяет наиболее реалистично моделировать различные процессы как 
в идеальных кристаллических структурах, так и при наличии различных де-
фектов. 

На основании вышесказанного можно сформулировать цель и задачи 
данного диссертационного исследования. 

Цель работы: изучить методами атомистического моделирования ме-
ханизмы локализации энергии и ее транспорта волнами солитонного типа в 
кристаллах на основе ГЦК решетки. 

Для достижения данной цели были поставлены следующие задачи: 
1. Для исследования на атомном уровне волн солитонного типа в кри-

сталлах с ГЦК структурой построить молекулярно-динамические модели. 
2. Исследовать условия существования нелинейных локализованных 

колебательных мод, дискретных бризеров в моноатомных кристаллах, а так-
же в биатомных кристаллах стехиометрии АВ и A3B. 

3. Изучить возможность возбуждения дискретных бризеров в кри-
сталлах в состоянии термодинамического равновесия и при наличии интен-
сивных внешних воздействий. 

4. Изучить взаимодействие ДБ с дефектами структуры и поверхно-
стью кристаллов. 

5. Проанализировать характеристики квази-бризеров в моноатомных 
и биатомных ГЦК кристаллах. 

6. Провести исследование динамических краудионов в моноатомных 
металлах и биметаллических соединениях. 

7. Исследовать процессы массопереноса и атомных смещений вблизи 
дислокаций несоответствия на границе различных биметаллических соеди-
нений, вызванных наличием точечных дефектов. 
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8. Изучить взаимодействие уединенных волн, порожденных рекомби-
нацией пар Френкеля, и ударных волн с точечными дефектами, их агрегата-
ми, а также с дислокациями несоответствия на границе биметаллов. 

Научная новизна диссертационной работы состоит в следующем: 
1. Изучено взаимодействие двух типов дискретных бризеров в кри-

сталле Pt3Al друг с другом и с точечными дефектами.  
2. Выявлено два механизма возбуждения ДБ с мягким типом нели-

нейности при внешнем воздействии на кристалл потоком частиц. Также 
предложен механизм возбуждения дискретных бризеров с мягким типом не-
линейности посредством периодического воздействия на частотах вне фо-
нонного спектра кристалла. 

3. Впервые рассмотрены ДБ на поверхности кристалла Pt3Al, пока-
зано существенное влияние поляризации ДБ на их амплитудно-частотную 
характеристику. 

4. Впервые описаны два типа дискретных бризеров в сплаве CuAu. 
5. Рассчитаны статистические характеристики рассматриваемых 

квази-бризеров в моноатомных и биатомных кристаллах. 
6. Изучено прохождение краудиона через границу биметалла. Уста-

новлено, что при столкновении краудиона и дислокации несоответствия по-
рождается продольная волна, вызывающая миграцию вакансий в сторону 
ближайшей дислокации несоответствия на границе биметалла. 

7. Показана возможность возникновения зародышей пор вблизи 
двудольной границы биметаллов после прохождения ударной волны. 

Научно-практическая ценность диссертационной работы заключает-
ся в том, что полученные результаты развивают современные представления 
о нелинейных процессах, происходящих в кристаллических твердых телах на 
атомарном уровне. Полученные результаты полезны для дальнейшего разви-
тия концепции квази-бризеров в кристаллах. Исследования в данных направ-
лениях соответствуют следующим приоритетным направлениям развития 
науки, технологий и техники Российской Федерации: «Индустрия наноси-
стем и материалов» и «Энергетика и энергосбережение». Проведенные ком-
пьютерные эксперименты могут послужить основой при разработке новых 
математических и вычислительных моделей. Кроме того, возможно исполь-
зование результатов компьютерного моделирования в качестве демонстраци-
онного материала, отображающего процессы, протекающие в кристалличе-
ских структурах, и полезного для студентов, осваивающих курс физики твер-
дого тела. Развиваемые в диссертации представления могут найти примене-
ние в областях нелинейной динамики решетки кристаллов, при исследовании 
солитонов, а также при объяснении эффектов отжига дефектов на значитель-
ном расстоянии от поверхности. Полученные результаты могут быть полезны 
при создании материалов с заранее заданными свойствами, а также для 
улучшения свойств уже известных материалов, подвергающихся различным 
экстремальным воздействиям. 

Достоверность результатов диссертации обеспечивается использова-
нием хорошо апробированных алгоритмов метода молекулярной динамики 
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для решения новых задач в нелинейной динамике кристаллических решеток 
различного типа и размерности. Для решения поставленных задач использо-
вались как относительно простые парные потенциалы (потенциал Морзе), так 
и непарные потенциалы, полученные методом погруженного атома. Парный 
потенциал использовался для поиска новых физических эффектов, в то время 
как более сложные потенциалы применялись для уточнения параметров 
наблюдаемых эффектов, например, на поверхности кристаллов. Полученные 
результаты сопоставлялись при различных размерах расчетных ячеек и шаге 
интегрирования. Показана непротиворечивость результатов базовым физиче-
ским законам и известным результатам, полученным в данном направлении 
для модельных и реальных кристаллов.  

На защиту выносятся следующие положения: 
1. Дискретный бризер с жестким типом нелинейности в кристалле 

Pt3Al локализован преимущественно на атомах Al и может перемещаться по 
кристаллу вдоль плотноупакованных направлений на сотни нанометров. 

2. Выявлены два способа возбуждения дискретных бризеров с мяг-
ким типом нелинейности в кристаллах стехиометрии A3B потоком частиц, 
посредством одного соударения или путем нескольких последовательных со-
ударений. 

3. На поверхности кристалла Pt3Al возможно существование нели-
нейных локализованных мод, которые можно классифицировать, как дис-
кретные бризеры с мягким типом нелинейности. 

4. Внешние поля, осциллирующие с частотой вне фононного спек-
тра кристалла, могут являться причиной возбуждения дискретных бризеров с 
мягким типом нелинейности вблизи его поверхности. 

5. В кристалле CuAu получен дискретный бризер с жестким типом 
нелинейности, локализованный на атомах меди. Для существования ДБ с 
мягким типом нелинейности в данном кристалле необходимо создать дефор-
мацию, которая обеспечит наличие щели в фононном спектре CuAu. 

6. Квази-бризер разрушается в тот момент, когда среднеквадратич-
ное отклонение частот атомов превышает разность между средней частотой 
квази-бризера и ближайшей границей фононного спектра кристалла. 

7. Вблизи границы двудольных биметаллических частиц при про-
хождении ударной волной сетки дислокаций несоответствия возможно фор-
мирование зародышей пор. Минимальный размер пор наблюдается при рас-
пространении волны вдоль плотноупакованных направлений, что обусловле-
но присутствием эффекта самофокусировки атомных столкновений. 

Апробация работы. Результаты работы были доложены и обсуждены 
на 33 научных конференциях и форумах, основными из которых являются: 
«International Symposium on Intrinsic Localized Modes», 30th Anniversary of 
Discovery, Kyoto, Japan (2018); X, XI International Scientific and Technical Con-
ference «Dynamics of Systems, Mechanisms and Machines», Omsk (2017, 2016); 
II и IV открытая школа-конференция стран СНГ «Ультрамелкозернистые и 
наноструктурные материалы» Уфа (2012, 2016); X, XII, XIV школа-семинар 
«Эволюция дефектных структур в конденсированных средах», Барнаул 
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(2012, 2014, 2016); IХ Международная конференция «Фазовые превращения 
и прочность кристаллов» памяти академика Г.В. Курдюмова (ФППК-2016); 
«Новые материалы и технологии», Барнаул (2016); Международные научные 
чтения им. чл -корр. РАН И.А. Одинга «Механические свойства современных 
конструкционных материалов», Москва (2016); «Структура и свойства пер-
спективных материалов», Черноголовка (2016); International Workshop 
«Discrete Breathers in Crystals», Уфа (2015); «International Siberian Conference 
on Control and Communications», Омск (2015); V Всероссийская конференция 
«Фундаментальные основы МЭМС- и Нанотехнологий», Новосибирск (2015); 
«Современные проблемы физики и технологий» IV Международная моло-
дежная научная школа-конференция, Москва (2015); «Краевые задачи и ма-
тематическое моделирование», Новокузнецк (2014); Восьмая международная 
конференция «Фазовые превращения и прочность кристаллов», памяти ака-
демика Г.В. Курдюмова, Черноголовка (2014); «Физические свойства метал-
лов и сплавов», VII Всероссийская научно-техническая конференция, Екате-
ринбург (2013). XIV Международная научно-техническая уральская школа-
семинар металловедов, Екатеринбург (2013). 

Публикации. Результаты работы отражены в 103 публикациях, 46 из 
которых в журналах, включенных в список ВАК для публикации диссерта-
ционных работ, 17 работ в изданиях, индексируемых Web of Science и/или 
Scopus. Кроме того, получено три авторских свидетельства о государствен-
ной регистрации на программы для ЭВМ, и опубликовано 2 учебных посо-
бия. 

Благодарности. Работа велась при финансовой поддержке Российско-
го научного фонда (грант РНФ № 16-12-10175 «Локализованные колебания и 
волны в нелинейных решетках и ансамблях консервативных и активных ча-
стиц: дискретные бризеры, диссипативные солитоны, химеры»), грантов Рос-
сийского фонда фундаментальных исследований (грант РФФИ № 16-42-
220002 р_а «Физическая природа дискретных бризеров в наноразмерных 
ГЦК металлах и сплавах», №15-58-04033 Бел_мол_а «Установление зависи-
мости влияния ионно-плазменной обработки на кристаллическую структуру 
металлов и сплавов», РФФИ №15-32-50523 мол_нр «Дискретные бризеры в 
чистых металлах и упорядоченных сплавах»), а также целевых федеральных 
и региональных программ: проект № 166 программы Министерства образо-
вания и науки РФ «Формирование государственных заданий высшим учеб-
ным заведениям в части проведения научно-исследовательских работ» «Ис-
следование процессов структурной перестройки материалов на наноуровне 
при внешних высокоинтенсивных воздействиях и их роли в физических 
свойствах материалов с определенными функциональными свойствами», 
проект № 3.4820.2017/БЧ «Исследование процессов структурной перестрой-
ки в металлах Ni, Al, Ti, Fe и сплавах на их основе при наличии точечных 
дефектов внедрения типа H, C, О, N на наноуровне при внешних высокоин-
тенсивных воздействиях и их роли в физических свойствах материалов с 
определенными функциональными свойствами». 
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Структура и объем работы. Диссертация состоит из введения, шести 
глав, заключения и списка литературы из 410 наименований. Работа изложе-
на на 355 страницах машинописного текста, содержит 12 таблиц и 176 ри-
сунка. 

СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 
Во введении обосновывается актуальность и практическая ценность 

выбранного направления исследований. Сформулированы цель и задачи дис-
сертационной работы, описана научная новизна, практическая значимость и 
достоверность полученных результатов. Приведены основные защищаемые 
положения и краткое содержание работы по главам. 

В первой главе дается обзор литературы по главам диссертации. Рас-
сматриваются вопросы, связанные с теорией солитонов в конденсированных 
средах. Обсуждаются дискретные бризеры, квази-бризеры, краудионы и фо-
кусоны. В конце главы приводится параграф, посвященный эффекту малых 
доз и эффекту дальнодействия. 

Вторая глава посвящена описанию компьютерных моделей, использу-
емых в работе. В ней дается обзор основных методов компьютерного моде-
лирования на атомном уровне в физике конденсированного состояния, пока-
заны стадии компьютерного моделирования и проблемы, связанные с ними, 
дается описание потенциальных функций межатомного взаимодействия, ис-
пользованных при решении поставленных задач.  

В настоящей работе в ряде задач межатомное взаимодействие задава-
лось парным центральным потенциалом Морзе: 

),2()(   ijij rr
ij eeDr                                      (1) 

где D – энергетический параметр, соответствующий глубине потенциальной 
ямы,  – параметр, определяющий жесткость межатомных связей, 0re   , 
r0 – некоторое усредненное равновесное расстояние по координационным 
сферам, в которых учитывается взаимодействие между атомами.  

Метод определения параметров потенциала Морзе впервые был предло-
жен Жирифалько и Вайзером в [28]. 

Сила, действующая на i-ый атом со стороны j-го, равна: 
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.                                   (2) 

Потенциал Морзе включает в себя две составляющие, одна из которых 
представляет собой жесткое экспоненциальное отталкивание, а вторая – бо-
лее мягкое экспоненциальное притяжение. Поэтому с помощью данного по-
тенциала возможно описание стабильной плотноупакованной решетки. Па-
раметры потенциала α, β, D подбираются по свойствам материала, которые 
определяются экспериментальным путем. Так, например, в методе, который 
предложили Жирифалько и Вайзер [28], параметры подбирались по экспери-
ментальным данным энергии сублимации Es, упругих модулей и равновесно-
го параметра решетки.  
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Основной объем вычислений произведен с использованием потенциа-
лов, полученных методом погруженного атома (EAM – embedded atom 
method). Этот подход был описан в работе [29]. Данный метод базируется на 
квантовомеханической теории функционала электронной плотности, согласно 
которой вклад в энергию произвольно расположенных ядер от взаимодей-
ствия с электронами может быть представлен как однозначный функционал 
полной электронной плотности. Допускается, что состояние и энергия атома 
определяется только плотностью электронов, а сама плотность в металле 
представляется линейной суперпозицией вкладов отдельных атомов. Кроме 
этого, электронная плотность, создаваемая одним атомом, сферически сим-
метрична. Потенциальная энергия кристалла в данном случае будет представ-
ляться в виде суммы энергии парного взаимодействия атомов и энергии взаи-
модействия атомов с электронным газом. Полная энергия кристалла Е может 
быть выражена следующим образом:  

E = ଵ
ଶ
∑ φ୧୨൫r୧୨൯ + ∑ ୧(ρ୧)୧୧,୨,୧ஷ୨ܨ ,     (3) 

где φ୧୨ представляет парную энергию между атомами i и j, отделенными друг 
от друга расстоянием r୧୨, а Fi – энергия вложения атома i в локальном место-
положении с электронной плотностью ρ୧. Электронную плотность можно 
рассчитать по формуле: ρ୧ = ∑ f୨൫r୧୨൯୨,୨ஷ୧ , где f୨൫r୧୨൯ – электронная плотность 
на участке атома i, находящегося на расстоянии r୧୨ от атома j. 

Существуют межатомные потенциалы, которые аппроксимируют 
сложные межатомные взаимодействия с использованием вычислительно эф-
фективных функций в диапазоне от простых парных взаимодействий до бо-
лее сложных композиций, включающих локальные электронные плотности и 
валентные углы. Из всех таких потенциалов ЕАМ-потенциалы используются 
наиболее широко из-за их низких вычислительных затрат и способности точ-
но моделировать объемные свойства и дефекты в металлах [30]. 

Наиболее близкими к реальности являются неэмпирические методы, но 
расчёты с их использованием требуют больших вычислительных мощностей 
и многих часов компьютерного времени. В зарубежной литературе данные 
методы называют «ab initio», дословно «из первых принципов», и основыва-
ются они на решении уравнения Шредингера [31]. В принципе, в данных ме-
тодах должны учитываться и электроны, и ядра, но, как правило, использует-
ся приближение Борна-Оппенгеймера, в котором полагается, что электроны, 
имея намного меньшую массу, мгновенно подстраиваются под текущую 
конфигурацию ядер. Таким образом, первопринципные методы расчёта, в от-
личие от методов молекулярной механики и полуэмпирических методов, 
позволяют учесть такие параметры как кулоновское взаимодействие элек-
тронов с ядрами и между собой, электростатическое взаимодействие ядер, а 
также, в случае необходимости и нерелятивистские эффекты [31]. 

Нами проведен ряд экспериментов с применением данного метода, ко-
торые показали, что при решении рассматриваемых в работе задач и объема 
проводимых экспериментов, применение данного метода видится непродук-
тивным в силу крайне больших временных затрат. 
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Таким образом, рассмотрев основные методы, используемые на данный 
момент при моделировании в физике конденсированных сред, можно сделать 
вывод, что наиболее оптимальным является метод молекулярной динамики с 
применением как парных межатомных потенциалов, так и потенциалов, по-
лученных методом погруженного атома.  

В конце главы описаны трех- и двумерные модели, используемые в 
данной работе. 

Третья глава посвящена исследованию дискретных бризеров в 2D и 3D 
модельных ячейках стехиометрии А3В. В зависимости от задач применялся 
либо парный потенциал Морзе, либо потенциал, полученный методом погру-
женного атома. Как уже отмечалось, дискретный бризер представляет собой 
пространственно локализованные незатухающие колебания большой ампли-
туды атомов идеального кристалла. Основное внимание уделено изучению ДБ 
в трехмерном кристалле Pt3Al. Рассматриваются дискретные бризеры с мяг-
ким типом нелинейности (ДБ1) и с жестким типом нелинейности (ДБ2). У 
дискретных бризеров мягкого типа частота уменьшается с увеличением ам-
плитуды, и по этой причине они могут существовать только в кристаллах, 
имеющих щель в фононном спектре. Их называют щелевыми, поскольку их 
частота лежит в щели фононного спектра. Для дискретных бризеров жесткого 
типа имеет место обратная зависимость, то есть их частота увеличивается с 
увеличением амплитуды, при этом они могут иметь частоты как в щели, так и 
выше фононного спектра. 

Первоначально рассмотрены дискретные бризеры с мягким типом не-
линейности в кристалле Pt3Al. Установлено, что такие бризеры локализованы 
на атомах Al и они должны иметь строго поляризованные направления коле-
баний атомов, соответствующих направлениям на ближайший атом 
Al (рис. 1 а). 

 
а       b 

Рис. 1 а) Фрагмент кристалла Pt3Al. Стрелками показаны возможные направ-
ления колебаний ДБ1; b) зависимость частоты колебаний ДБ1 в объеме кри-
сталла от амплитуды в сравнении с плотностью фононных состояний кри-

сталла (eam-потенциал) 
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Для возбуждения подобных объектов нужно вывести из положения 
равновесия один из атомов Al на расстояние, достаточное для проявления не-
линейности связей. Для ДБ1 получены зависимости частоты от амплитуды 
(рис. 1 b), время жизни и оценена степень пространственной локализации 
(рис. 2). 

Такой тип дискретных бризеров способен локализовать энергию по-
рядка 1 эВ, при амплитудах 0,5 Å. В момент разрушения бризера данная 
энергия рассеивается в виде тепловых колебаний на соседние атомы.  

В результате проведенных экспериментов установлено, что незначи-
тельное повышение температуры 
приводит к существенному со-
кращению времени жизни ДБ. 
Увеличение начальной темпера-
туры с 3 до 15 К приводит к 
уменьшению времени жизни с 420 
пс до 70 пс, дальнейшее повыше-
ние начальной температуры ячей-
ки до 100 К и выше приводит к 
уменьшению времени жизни ДБ 
до 10 – 6 пс. Определяющим фак-
тором, обуславливающим это, яв-
ляется то, что атомы, окружающие 
основной атом, на котором проис-
ходит локализация колебаний, не 
совершают согласованных с ним 
колебаний. Чем выше начальная 
температура ячейки, тем меньшее 
количество атомов входит в состав 

ДБ1, делая его профиль более узким и, соответственно, менее устойчивым к 
воздействиям со стороны других атомов кристалла. 

Далее рассматривался дискретный бризер с жестким типом нелинейно-
сти. Поиск ДБ2 осуществлялся вдоль плотноупакованных направлений кри-
сталла Pt3Al. Возбудить ДБ в кристалле можно, задав группе из n атомов 
определенные начальные перемещения 

(ݐ)࢘ = ,(ݐ)ଵݎ} …,(ݐ)ଶݎ ,  (4)         {(ݐ)ݎ
или начальные скорости. 

Таким образом удалось возбудить ДБ2, локализованный преимуще-
ственно на атомах Al (рис. 3). В отличие от ДБ1 в колебаниях ДБ2 принима-
ют участие несколько атомов легкой подрешетки. ДБ2 могут перемещаться 
по кристаллу на значительные расстояния, практически не рассеивая своей 
энергии. Возбуждение ДБ2 возможно вдоль следующих плотноупакованных 

направлений: [110], ]110[


, ]011[


, ]101[


. 

Рис. 2. Стробоскопическая картина 
ДБ1 в массштабе 1:1, визуализиро-

вана плоскость (111) 
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а)                        b)  

Рис 3. а) Стробоскопическая картина дискретного бризера с жестким типом 
нелинейности, b) трехмерный профиль ДБ2 в плоскости (111) 

 
Такие бризеры способны локализовать энергию порядка 2-3 эВ. На рис. 

4 приведена зависимость энергии, локализованной на ДБ2, от времени его 
существования. 

 
Рис. 4. Зависимость энергии дискретного бризера с жестким типом нелиней-

ности от времени. 
 

Важной характеристикой ДБ является его время жизни и максимальное 
расстояние, на которое он способен переместиться по кристаллу. Полученная 
начальная скорость движения ДБ2 по кристаллу достигает 450 м/с, однако в 
дальнейшем происходит ее снижение до значений 110 – 120 м/с, при этом 
ДБ2 медленно рассеивает энергию в подрешетку Al. Изменение амплитуды 
происходит плавно в течение всего времени жизни бризера, но снижение ам-
плитуды колебаний атомов до 0,4 Å приводит к его разрушению. Это связано 
с тем, что с уменьшением амплитуды ДБ2, его частота также уменьшается и 
входит в оптическую ветвь фононного спектра, что приводит к возбуждению 
фононов и быстрому рассеиванию энергии в легкую подрешетку кристалла. 
Таким образом, за время жизни таких объектов в несколько наносекунд он 
способен преодолеть сотни нанометров. 

Далее изучено взаимодействие ДБ в трехмерном кристалле Pt3Al. В 
теории солитонов, развитой для интегрируемых нелинейных уравнений, по-
казано их упругое взаимодействие, но в данной работе рассматриваются ква-
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зи-бризеры и абсолютно упругих взаимодействий между ДБ не наблюдалось. 
Рассмотрим взаимодействие двух зеркально симметричных ДБ2, движущих-
ся навстречу друг другу. 

При столкновении ДБ2 происходит их близкое к упругому отталкива-
ние друг от друга (рис. 5). 
При столкновении происхо-
дит рассеяние части их 
энергии в подрешетку Al. 
Это хорошо заметно при 
сравнении рис. 5 а и рис. 5 
d, где видно, что амплитуды 
ДБ2 до столкновения со-
ставляли 0,6 Å, а после 
столкновения – 0,45 Å. По-
вторное столкновение ДБ 
приводит к разрушению од-
ного из них. В этом процес-
се играет роль не только 
уменьшение амплитуды ко-
лебаний ДБ2, но и разогрев 
подрешетки Al за счет энер-
гии, рассеянной бризерами. 

Рассматривая столкно-
вение ДБ2 с ДБ1, обратим 
внимание на большую 
устойчивость ДБ1, поляри-
зованного вдоль направле-
ния [100]. В результате 
столкновения ДБ2 замедлил 
скорость своего движения, а 
его амплитуда уменьшилась 
до 0,55 Å. Повторные 
столкновения не приводили 
к таким же значительным 
потерям энергии ДБ2, одна-
ко время его жизни не пре-
высило 350 пс. ДБ1 практи-
чески не терял свою энер-
гию в результате столкнове-
ний и мог существовать в 
течение 2 – 2,5 нс. 

Конструкционные и 
функциональные материалы 
зачастую подвергаются ин-

тенсивным внешним воздействиям, проявляющимся в деформациях материа-

Рис. 5. Столкновение двух зеркально сим-
метричных ДБ2, движущихся навстречу 

друг другу вдоль направления 


101
кристалла Pt3Al. Вдоль оси абсцисс отло-

жено расстояние вдоль направления 




101 , вдоль оси ординат амплитуда 
колебаний атомов в ангстремах: а) фор-
мирование ДБ2 через 4 пс после начала 
эксперимента; b) сближение ДБ2 через 8 
пс, c) столкновение двух ДБ2 через 10 пс. 
d) расхождение двух ДБ2 в разные сторо-

ны после столкновения через 16 пс от 
начала эксперимента 
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ла. Возникает задача исследования влияния упругой деформации всесторон-
него растяжения/сжатия на характеристики дискретных бризеров в рассмат-
риваемой модели сплава Pt3Al. Как показали компьютерные эксперименты, 
деформация кристалла приводит к существенным изменениям характеристик 

дискретных бризеров. Напри-
мер, на рис. 6 приведена зави-
симость амплитуд колебаний 
атомов ДБ от величины де-
формации при одинаковых 
начальных условиях. Также 
увеличение упругой деформа-
ции сжатия приводит к увели-
чению частоты колебаний ДБ, 
а увеличение упругой дефор-
мации растяжения приводит к 
уменьшению частоты колеба-
ний. Отмечая общий харак-
тер зависимости времени 
жизни бризеров от величины 
упругой деформации можно 
говорить о том, что увеличе-
ние упругой деформации 
сжатия уменьшает время 

жизни ДБ, а увеличение упругой деформации растяжения увеличивает 
время жизни ДБ. 

Одной из основных задач, связанных с дискретными бризерами, явля-
ется исследование способов их возбуждения. Далее рассматриваются воз-
можные механизмы возбуждения ДБ при интенсивных внешних воздействи-
ях, задаваемых в виде нагрева ячейки, взаимодействия с потоком высоко-
энергетических частиц, а также в виде периодического внешнего воздействия 
на частоте вне фононного спектра кристалла. Такие воздействия на кристал-
лы приводят к значительным отклонениям атомов от решеточных положе-
ний, активизируя различные процессы, изучение которых невозможно в рам-
ках линеаризованных уравнений движения. Ангармонизмы межатомных свя-
зей ответственны за различные нелинейные явления, начиная от теплового 
расширения кристаллов, возбуждения локализованных колебательных мод и 
кончая структурными перестройками в кристалле.  

При анализе воздействия потока частиц на кристалл Pt3Al рассмотрим 
два варианта возбуждения ДБ: при однократном столкновении частицы с 
атомом решетки или более сложный процесс, связанный с многократными 
столкновениями. Модель представляла собой объемный кристалл Pt3Al со 
сверхструктурой L12 на основе ГЦК решетки (рис. 7). Расчетная ячейка со-
держала 18720 атомов. Использовались периодические граничные условия. 
Атомы взаимодействовали посредством парного потенциала Морзе. 

Рис. 6. Зависимость амплитуды колебаний 
A дискретного бризера от величины упру-
гой деформации всестороннего растяже-

ния-сжатия  ячейки кристалла Pt3Al 
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Для моделирования воздействия потока частиц случайно выбранным 
атомам кристалла Pt3Al передавался импульс вдоль возможного направления 
возбуждения ДБ с мягким типом нелинейности, тем самым имитировалось 
взаимодействие атомов, например, с медленными нейтронами или высоко-
энергетическими электронами. Количество атомов, получающих импульс, 
зависело от энергии, передаваемой атомам. Диапазон передаваемой энергии 
варьировался от 0,2 до 5 эВ за одно взаимодействие, при этом его получали 
соответственно от 1,5% до 0,025% от общего числа атомов расчетной ячейки. 
Периодичность импульсов энергии от потока частиц изменялась в пределах 
от 0,5 пс до 10 пс. Таким образом, контролировался процесс нагрева, не при-
водящий к разрушению модели. Такой нагрев может наблюдаться, например, 
при электроимпульсной обработке металлов. 

Установлено, что минимальная энергия Edb ДБ с мягким типом нели-
нейности для кристалла Pt3Al со-
ставляет величину порядка 0,8 эВ, 
однако для возбуждения ДБ требу-
ется больше энергии, т.к. часть 
энергии рассеивается по решетке. 
Таким образом, атом Al должен ак-
кумулировать необходимую энер-
гию за счет одного или нескольких 
полученных импульсов (рис. 8).  

При исследовании зависимо-
сти времени появления ДБ от коли-
чества атомов, получивших импульс 
одновременно, было установлено, 
что вероятность появления ДБ зна-
чительно возрастает, если процент 
атомов, получивших импульс, пре-
вышает 0,6 %. Энергии взаимодей-
ствия 1 эВ не достаточно, чтобы 
возбудить ДБ за одно столкновение, 
следовательно, чем большее коли-
чество атомов получает импульс за 

один раз, тем больше вероятность получить повторный импульс атому алю-
миния, что способствует возбуждению ДБ. Проведенные компьютерные экс-
перименты показали, что при интенсивных внешних воздействиях на кри-
сталл Pt3Al возможна генерация дискретных бризеров с мягким типом нели-
нейности на узлах кристаллической решетки Al. Выявлены два механизма 
возбуждения ДБ. В случае энергии взаимодействия более 1,4 эВ возбуждение 
ДБ может происходить при единичном столкновении с узлом легкой подре-
шетки сплава Pt3Al. Если же энергия взаимодействия меньше 1,4 эВ, то при 
множественных столкновениях частиц с атомами кристаллической решетки 
происходит накопление энергии в легкой подрешетке сплава, тем самым со-
здаются благоприятные условия для генерации ДБ. 

Рис. 7. Трехмерная элементар-
ная ГЦК ячейка Pt3Al с указа-
нием направления импульса 

частиц. Серым цветом обозна-
чены атомы Al, черным – Pt 
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а b 

Рис. 8. a) Температурные кривые подрешеток Pt (черный цвет) и Al (се-
рый цвет) при взаимодействии кристаллической решетки сплава Pt3Al с ча-

стицами с энергией 1 эВ; b) Распределение энергии вдоль кристалла в момент 
времени 5 пс 

 
Как было показано в обзоре, существуют экспериментальные работы 

по косвенной идентификации дискретных бризеров в состоянии термодина-
мического равновесия. Соответственно нами проведена оценка вероятности 
возбуждения ДБ в рассматриваемом кристалле при различных температурах. 
Как известно, вероятность для атомов и молекул запасти в результате серии 
столкновений большую энергию незначительна. Для этого требуется боль-
шое число последовательных целенаправленных столкновений, в результате 
которых атом набирает энергию, практически не теряя ее. Поэтому для мно-
гих процессов лишь ничтожная доля атомов имеет энергию, достаточную для 
преодоления барьера создания ДБ. Эту долю, в соответствии с теорией Арре-
ниуса, в нашем случае можно определить по следующей формуле: 

݇ = ݁
షಶೌ
ೃ ,      (5) 

где R – универсальная газовая постоянная, Т – температура кристалла, Ea 
энергия активации процесса.  

Из формулы следует, что доля активных столкновений k, очень сильно 
зависит, как от энергии активации, так и от температуры. Для ДБ1 Ea состав-
ляет величину порядка 0,8 – 1,0 эВ. Из полученных данных можно сделать 
вывод, что до 0,01% атомов модельного кристалла при температуре 1000 K 
могут являться носителями ДБ1. В свою очередь ДБ2 обладает большей 
энергией активации, чем ДБ1. Минимальная энергия при которой ДБ2 может 
стабильно существовать составляет величину порядка 1,8 эВ. Полученные 
значения говорят о том, что вероятность возбуждения ДБ2 в состоянии тер-
модинамического равновесия крайне мала, и спонтанное возбуждение ДБ2 
без внешних воздействий на кристалл не возможно. 
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На двумерной модели кристалла Pt3Al нами показано, что внешнее пе-
риодическое воздействие на частотах вне фононного спектра кристалла мо-
жет вызывать возбуждение дискретных бризеров вблизи области воздей-
ствия. Такое явление называется эффектом супратрансмиссии, подразумева-
ющим передачу энергии на частотах вне фононного спектра кристаллов. Для 
изучения данного эффекта рассматривалась трехмерная модель сплава Pt3Al, 
содержащая 2,8104 частиц, взаимодействующих посредством eam-
потенциала. Периодическое воздействие осуществлялось по гармоническому 
закону (ݐ)ݖ = ܣ  с частотами от 0,2 до 15 ТГц, а также с различными	(ݐݓ)݊݅ݏ
амплитудами от 0,05 до 0,5 Å. Такой диапазон позволяет охватить весь 
спектр малоамплитудных колебаний атомов для рассматриваемого кристал-
ла. 

Фиксировалась поглощенная энергия в зависимости от частоты воздей-
ствия и амплитуды в указанных диапазонах (рис. 9). 

 
Рис. 9. Зависимость поглощенной энергии расчетной ячейкой на один атом за 
одну пикосекунду от частоты внешнего воздействия и амплитуды, увеличен 

масштаб для частот от 6 до 9 ТГц 
 

Исходя из данного графика (рис. 9) можно отметить, что для амплитуд 
менее 0,2 Å эффект передачи энергии кристаллу отсутствовал в запрещенной 
зоне фононного спектра. 

Для амплитуд 0,2 ангстрем и более происходит передача энергии кри-
сталлу, в том числе на частотах в запрещенной зоне фононного спектра. С 
увеличением амплитуды пик поглощения смещается глубже в запрещенные 
частоты фононного спектра кристалла, что свидетельствует об увеличении 
доли нелинейных мод в процессе передачи энергии. При рассмотрении дис-
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кретных бризеров в различных кристаллах чаще всего речь идет об их свой-
ствах в «идеальных» решетках без каких-либо дефектов структуры. Однако 
очевидным является и тот факт, что дефекты и различные неоднородности 
среды оказывают влияние на характеристики таких объектов. 

Далее было проведено исследование дискретных бризеров с мягким ти-
пом нелинейности вблизи поверхности кристалла Pt3Al и при наличии точеч-
ных дефектов в объеме кристалла. Количество частиц в рассматриваемых 
моделях варьировалось от 1,08105 частиц до 1,92105 частиц, взаимодей-
ствующих посредством eam-потенциала, в зависимости от ориентации кри-
сталлографических плоскостей. Рассматривалось три плоскости таким обра-
зом, что они являлись поверхностью кристалла: (100), (110), (111). 

По результатам расчетов можно сказать, что в случае расположения 

бризера вблизи поверхности возможны колебания преимущественно перпен-
дикулярно поверхности, при этом направления колебаний могут отличаться 
от случая ДБ в объеме. При попытке возбудить ДБ вдоль поверхности проис-
ходила переориентация колебаний перпендикулярно поверхности (рис. 10), 
за исключением плоскости (111). Возможна миграция дискретного бризера 
на соседний атом легкой подрешетки вглубь кристалла. Значение амплитуд 
колебаний в большинстве случаев для устойчивых колебаний перпендику-
лярно поверхности не превышает 0,5-0,6 Å, в то время как в объеме возмож-
ны устойчивые колебания до амплитуды 0,9 Å. Объем запасенной энергии на 
ДБ вблизи поверхности не превышает 0,6 эВ, в то время как в объеме кри-
сталла, возможно локализовать ДБ с мягким типом нелинейности с энергией 
до 2,5 эВ при максимальной амплитуде в 0,9 Å. 

Далее ДБ1 был проанализирован с позиции концепции квази-бризеров 
и получены основные статистические характеристики. Отклонение частоты 
периферийных атомов квази-бризера от частоты ядра квази-бризера крайне 
незначительно. Причём средняя частота варьируется в пределах от 7,687 ТГц 
до 7,840 ТГц, что соответствует щели фононного спектра кристалла Pt3Al. 
Следовательно, в рамках данной модели кристалла Pt3Al можно говорить о 

Рис. 10. Процесс изменения поляризации колебаний атома дискретного 
бризера вблизи поверхности кристалла Pt3Al 
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близости модельного квази-бризера к соответствующему ему точному бризе-
ру. Это свидетельствует об устойчивости полученного дискретного бризера в 
модельных ячейках и возможности возбуждения в реальных сплавах рас-
смотренного состава. 

При нарушении трансляционной симметрии в кристаллах путем внесе-
ния дефектов следует говорить даже не о квази-бризерах, а о квази-
бризерной моде или о нелинейной локализованной колебательной моде. Та-
кие колебания менее устойчивы ввиду наличия искажений идеальной струк-
туры кристалла, однако время их жизни существенно зависит от направлений 
расположения и расстояния относительно дефектов. 

В четвертой главе рассматриваются дискретные бризеры в моноатом-
ных ГЦК кристаллах, а также биатомном кристалле стехиометрического со-
става АВ на примере CuAu. В моноатомных кристаллах дискретные бризеры 
уже достаточно хорошо изучены, поэтому целью исследования стало изуче-
ние их устойчивости по отношению к начальным условиям возбуждения, 
времени их жизни и получение статистических характеристик с позиции 
концепции квази-бризеров.  

Исследуемые модели представляли собой объемные ГЦК кристаллы, 
содержащие от 6103 до 2,5105 атомов, для моделирования межатомного вза-
имодействия которых использовался eam-потенциал. 

Начальные условия для возбуждения неподвижного дискретного бри-
зера с жестким типом нелинейности задавались посредством анзаца, предло-
женного в работе [32], следующим образом: 

x୬ = T୬ + S୬	, ẋ୬ = 0, y୬ = 0, ẏ୬ = 0,	                             (6) 
где x୬ , y୬	и	ẋ୬ , ẏ୬  – компоненты векторов начальных перемещений и 
начальных скоростей n-го атома плотноупакованного ряда кристалла. Все 
остальные атомы кристалла имели нулевые начальные перемещения и 
начальные скорости. Функции T୬	и	S୬ описывают амплитуды колебания и 
смещения центров колебания атомов. То есть, 	T୬ = ൫x୬,୫ୟ୶-	x୬,୫୧୬൯/2 , 
	S୬ = (x୬,୫ୟ୶ + x୬,୫୧୬)/2 , где x୬,୫ୟ୶	и	x୬,୫୧୬ – это максимальное и мини-
мальное значение функции x୬(t), описывающей движение n-го атома. Дан-
ные функции имели вид: 

T୬ =
(-ଵ)	

coshൣஒ(୬-୶బ)൧
	,  	S୬ = 	

-(୬-୶బ)
ୡ୭ୱ୦ൣஓ൫୬-୶బ൯൧		

	,	                              (7) 

где параметр А определяет амплитуду ДБ, параметр В определяет амплитуду 
смещений центров колебаний атомов, параметры β и γ задают степень про-
странственной локализации ДБ, а x0 - его начальное положение. При x0=0 
имеем ДБ, центрированный на атоме, а при x0=1/2 – посередине между двумя 
соседними атомами. 

В данной части работы проводится исследование устойчивости ДБ, по-
лученных путем подбора параметров для анзаца (6) в ряде ГЦК кристаллов: 
Pt, Au, Ni, Pd, Cu. Для анализа частотных характеристик бризеров рассчита-
ны дисперсионные кривые и плотности фононных состояний для указанных 
кристаллов (рис. 11). 
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Фононный спектр моноатомного кристалла не имеет щели, поэтому 
возбуждение бризеров возможно только в случае отщепления его частоты от 
верхней границы спектра. Для всех металлов частоты ДБ должны быть 
больше определенного значения, например, в кристалле Pd частота ДБ долж-
на быть более 5,6 ТГц. 

 
Рис. 11. Дисперсионные кривые и плотности фононных состояний для моно-

атомных кристаллов: а) Pt; b) Ni; c) Cu; d) Pd; e) Au 
Далее для каждого выбранного металла исследована такие важные ха-

рактеристики, как время жизни 
ДБ (рис.12) и зависимость часто-
ты колебаний атомов ДБ от ам-
плитуды. При изменении пара-
метра А в уравнении (7), фикси-
ровалось значение амплитуды и 
измерялась частота колебаний 
атомов, входящих в дискретный 
бризер. Полученная зависимость 
близка к линейной и соответству-
ет жесткому типу нелинейности. 
На рис. 13 приведена данная за-
висимость для Pd. 

Так как задание идеальных 
начальных условий для возбуж-
дения ДБ в реалистичных моделях достаточно сложно, то происходит рассе-

а b 

c d 

e 

Рис.12. Время жизни дискретного 
бризера с жеским типом нелинейности 

в рассмотренных ГЦК металлах 
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ивание энергии в кристалл на начальных этапах моделирования. Следова-
тельно, начальные условия играют определяющую роль в продолжительно-

сти существования ДБ в 
кристаллах.  

Для анализа воз-
можности существования 
ДБ в кристалле CuAu был 
произведен расчет плот-
ности фононных состоя-
ний рассматриваемого 
кристалла. Отсутствие 
щели в фононном спектре 
CuAu говорит о том, что в 
нем не могут существо-
вать дискретные бризеры 
с мягким типом нелиней-

ности. 
Для чистых металлов или сплавов с небольшим отличием масс ком-

понент условия возбуждения ДБ с жестким типом нелинейности более спе-
цифичны. В данном случае для создания начального профиля ДБ использо-
валась функция Гаусса (8): 

,)( 2

2

2
0

С
х

eAхf


      (8) 
где 0A  задает начальную амплитуду центральных атомов дискретного 
бризера, x – относительная коор-
дината пары атомов в ряду, пара-
метр С –степень пространствен-
ной локализации дискретного 
бризера. Варьируя значения 0A  
и С, подбираем профиль дис-
кретного бризера, тем самым за-
давая начальные отклонения из 
положения равновесия атомам, 
входящим в ДБ (рис. 14). 

Наиболее продолжитель-
ные колебания удалось получить 
для параметров уравнения (8) 

0A =0,48 Å, С=0,75. Время жиз-
ни ДБ в этом случае превысило 
50 пс. Сформированный дискрет-
ный бризер был локализован на 
6-8 атомах меди, колеблющихся в 

Рис. 14. Начальный профиль дискретно-
го бризера, задаваемый функцией (2) 

для ряда меди вдоль направления [110] 

Рис. 13. Зависимость частоты дискретного 
бризера от амплитуды колебаний атомов. 
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противофазе, и он может иметь энергию до 2,1 эВ. Так же была рассчитана 
зависимость частоты от амплитуды для данного типа ДБ (рис. 15). 

Далее производилась деформация кристалла CuAu с учетом принципа 
Пуассона, т.е. объем модельной ячейки сохранялся. Характерным показате-
лем для кристаллов с тетрагональной структурой является отношение пара-
метров решетки c/а для CuAu при нормальных условиях это соотношение 
равно 0,92. Деформируя кристалл вдоль кристаллографического направле-
ния [001], соответствующего параметру решетки c, учитывая изменения па-
раметра решетки a для сохранения объема рассматриваемой модели, полу-
чали плотности фононных состояний кристалла. Достаточно широкая щель 
в фононном спектре кристалла была получена при c/a=0,8, что составляло 
9,5 % деформации сжатия вдоль направления [001]. Дальнейшее увеличение 
деформации сжатия приводило к расширению щели, но в то же время отри-
цательно влияло на стабильность модели. При деформации растяжения кри-
сталла CuAu, т.е. при увеличении соотношения с/а, щели в фононном спек-
тре кристалла не возникало.  

 
Рис. 15. Зависимость частоты ω колебаний атомов, входящих в дискретный 
бризер, от амплитуды А центральных атомов ДБ. Пунктирной линией пока-

зана верхняя граница фононного спектра кристалла CuAu 
 

Для поиска дискретного бризера с мягким типом нелинейности в 
условиях деформированного кристалла отклонялся из положения равнове-
сия один из атомов Cu вдоль различных кристаллографических направле-
ний. Как и ожидалось, в этом случае удалось получить дискретный бризер 
вдоль направления [100]. Частота полученного ДБ с мягким типом нелиней-
ности лежит в щели фононного спектра и соответствует 3,5 ТГц. Время 
жизни полученных локализованных колебаний составляет порядка 2 пс или 
более 15 периодов колебаний. Такой тип ДБ локализован в основном на од-
ном атоме Cu и способен сосредотачивать энергию порядка 0,9 эВ.  

Для задания движущегося ДБ необходимо внести асимметрию в про-
филь дискретного бризера. Для этой цели вводился множитель  при С для 
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переопределения одной из ветвей функции (8), вторая ветвь рассчитывалась 
при �=1: 

2

2

2
0)( С

х

eAхf 


                   (9) 
Подбирая множитель для правой ветви, можно получить ДБ с различ-

ной начальной скоростью движения по кристаллу. Полученные результаты 
свидетельствуют, что скорость таких смещений ДБ значительно ниже ско-
рости звука в рассматриваемом кристалле. Движение дискретного бризера с 
несимметричным профилем происходит в сторону более крутой ветви 
функции. Результаты свидетельствуют о слабой мобильности таких объек-
тов в рассматриваемом кристалле. Но все же возможен транспорт энергии 
вдоль плотноупакованных направлений подрешетки Cu. 

В заключительной части данной главы все рассмотренные ДБ проана-
лизированы с позиции концепции квази-бризеров, получены соответствую-
щие статистические характеристика бризеров. 

Далее, в пятой главе, рассматривается движение краудиона в двумер-
ной и трехмерной ячейках Ni, выявлены факторы, влияющие на его устойчи-
вость. Показано, что движение краудиона в двумерном кристалле Ni устойчи-
во при скоростях от 12 до 14,1 км/с, в то время как оценочный критерий ста-
бильности выполнен вплоть до 15,7 км/с. Для трехмерной модели кристалла 
Ni краудион был устойчив при скоростях от 18 до 22 км/с. Крайние значения 
скоростей в трехмерном случае в полтора раза больше, чем в двумерном. Это 
можно объяснить тем, что мы использовали различные межатомные потен-
циалы для этих кристаллов: в двумерном случае никеля использовался по-
тенциал Морзе, в трехмерном никеле – потенциал ЕАМ. Теоретическая оцен-
ка для рассматриваемых моделей только на 10 % отличается от численных ре-
зультатов найденного порога стабильности краудиона.  

В следующем параграфе рассматривается процесс формирования гра-
ницы биметалла в модельных ячейках, исследуется взаимодействие динами-
ческого краудиона с границей биметалла Ni-Al (рис. 16). 

Было установлено, что при скоростях 12-12,3 км/с краудион не может 
преодолеть границу биметалла. Это вызвано наличием дислокаций несоот-
ветствия на границе. При этом происходит движение дислокации вглубь Al, 
т.е. происходит диссипативное движение дислокации несоответствия. Таким 
образом, кинетическая энергия краудиона переходит в структурные транс-
формации границы биметалла. При скоростях краудиона от 12,3 до 14 км/с он 
способен преодолеть границу биметалла и продолжить движение во второй 
компоненте – Al. 

Уделено внимание вопросам, связанным с массопереносом вблизи гра-
ницы двудольных биметаллических блоков. Показано, что единичный меж-
узельный атом может вызывать процесс массопереноса вблизи границы би-
металла Ni-Al, приводящий к движению дислокации несоответствия вглубь 
Al. Результаты в 2D и 3D моделях достаточно хорошо согласуются между 
собой. В качестве примера на рис. 17 показаны траектории атомных смеще-
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ний, вызванных одним межузельным атомом Ni в краудионной конфигура-
ции. 

 

 
 

 

 
Характер смещения обусловлен, главным образом, расстоянием внедре-

ния атома от границы металлов. Прямолинейная траектория вдоль плотно-
упакованного ряда атомов свойственна при внедрении на расстоянии от 3 до 
8 межатомных расстояний от границы металлов. При более близком распо-
ложении межузельного атома к границе возможно вытеснение атома не вдоль 

Рис.17. Эстафетные атомные смещения при внедрении межузельного ато-
ма на стороне никеля в конфигурации краудиона, 3D случай. 

а) б) 
Рис. 16. Граница биметалла Ni-Al после взаимодействия динамического 

краудиона с вершинной дислокацией несоответствия 
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плотноупакованного ряда, а напрямую, т.е. сначала атом вытесняется в со-
седний металл, а потом происходит смещение ряда атомов вдоль границы 
металлов к ближайшей дислокации несоответствия. При более отдаленном 
расположении внедренного атома наблюдается ломаная траектория смеще-
ния атомов вдоль плотноупакованных направлений. 

В конце главы рассмотрена подвижность дислокаций несоответствия 
на границе биметалла Pt-Al при наличии дефектов. Установлено, что на гра-
нице биметалла Pt-Al в 2D модели ядра вершинных дислокаций несоответ-
ствия, при наличии точечного дефекта замещения в виде легкой компоненты, 
могут служить аккумуляторами энергии нелинейных колебаний в течение 
продолжительного времени при отсутствии ее диссипации. 

Шестая глава посвящена рассмотрению взаимодействия волн, порож-
денных рекомбинацией пар Френкеля в модельной решетке Ni и биметалли-
ческого соединения Ni-Al. Проанализировано влияние таких волн на точеч-
ные дефекты и их агрегаты. Волна не взаимодействует с уединенными то-
чечными дефектами, а лишь с их агрегатами. Если размеры агрегатов срав-
нимы с длиной волны, то вакансионные объединения и краудионные ком-
плексы испытывают разнонаправленные перемещения после ее прохожде-
ния. Импульс, переносимый рассматриваемой одиночной волной, оказывает-
ся существенно меньшим по сравнению с импульсом одиночной продольной 
волны, например, при баллистическом переносе тепла. 

Проведено исследование взаимодействия волны с границей биметалла 
Ni-Al. Показана роль волны в движении дислокаций несоответствия на гра-
нице Ni-Al. 

При достижении границы биметалла волна взаимодействует с упругим 
полем напряжений, образовавшимся при формировании границы Ni-Al. При 
этом частично отражаясь, а частично проходя через границу биметалла, вол-
на вызывает структурные трансформации, связанные с движением дислока-
ций несоответствия на границе биметалла (рис. 18). Движение дислокаций 
несоответствия имеет как диссипативный, так и консервативный характер. 

Вторая часть данной главы затрагивает вопросы, связанные с ударными 
волнами в моноатомных и биметаллических системах. Проводится изучение 
влияния ударной послекаскадной волны на динамику краевой дислокации. 
Показано, что дислокационный сегмент выгибается после прохождения 
ударной волны и в дальнейшем возвращается в первоначальное положение, 
совершая колебания около положения равновесия. Проведенные компьютер-
ные эксперименты свидетельствуют о возможности появления зародышей 
поры при прохождении ударной послекаскадной волны по расчетному блоку, 
содержащему вакансии. 

При этом для зарождения поры в данном случае концентрация вакан-
сий может быть значительно ниже, чем в экспериментах без генерации удар-
ной волны.  

В заключительной части главы рассмотрено прохождение ударной 
волной границы двудольных биметаллических частиц в 2D и 3D случаях.  
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Рис.18. Расчетная ячейка двумерного биметалла Ni-Al: 1 – место рекомбина-
ции пар Френкеля; 2 –волна, отраженная от границы Ni-Al; 3 – атомные сме-
щения, вызванные уединенной волной; 4 – волна, прошедшая границу биме-

талла Ni-Al 
 

На рис. 19 представлена характерная картина распределения частиц 
вблизи границы биметалла после прохождения ударной волны. Если энергии 
волны достаточно, то возможно формирование зародыша поры вблизи гра-
ницы металлов (рис. 20).  

 

 
Рис. 19. Граница биметалла Ni-Al в момент прохождения ударной вол-

ны с характерными областями сжатия и растяжения вблизи  
границы металлов 

 
Более детально процесс формирования нанопор вблизи раздела метал-

лов был изучен в трехмерном случае. Как показали эксперименты, начальная 
скорость ударной волны влияла на размер зародышей пор, которые формиро-
вались на стороне Al. При этом распределение пор и скорость их схлопыва-
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ния в биметалле зависели от линейных размеров рассматриваемой модели 
частицы.  

 
Рис.20. Формирование поры вблизи границы биметалла Ni-Al после прохож-

дения ударной волны со скоростью, превышающей скорость звука  
в Ni в 1,6 раза 

 

 
Рис. 21. Эволюция пор в двудольном биметаллическом кластере в результате 
прохождения ударной волны со скоростью, превышающей скорость звука в 

Ni в 1,25 раза. Толщина визуализированной плоскости – 4 нм. Линейные раз-
меры биметалла вдоль осей X и Y соответствовали 41,8 нм, 

вдоль оси Z – 14,1 нм 
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Отметим, что для частиц менее 8 нм поры не формировались. Это свя-

зано с влиянием свободной поверхности биметалла и с меньшим количе-
ством дислокаций на межфазной границе. Для биметаллов размером от 8 до 
15 нм происходит формирование двух-трех пор, расположенных в областях 
первого и второго интерференционного минимума ударной волны на дисло-
кациях несоответствия. Для больших размеров ячейки количество зародышей 
пор увеличивалось, пример эволюции данной структуры представлен на 
рис. 21. Влияние свободной поверхности уменьшается при увеличении 
линейных размеров ячейки, однако для частиц, в том числе более 60 нм, оно 
имеет место. Далее рассматривалось влияние толщины слоя Al на 
возможность формирования пор. Полученные результаты свидетельствуют о 
том, что при толщине более 15 нм формирование пор не происходит. Не-
смотря на расплав Al вблизи границы раздела металлов, энергии волны недо-
статочно для создания свободного объема за счет смещения атомов Al. Таким 
образом, возможность формирования зародышей пор в значительной степени 
определяется размерами биметаллических частиц, а также взаимной ориен-
тацией компонент сплава и скоростью волны. 

 
ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ВЫВОДЫ 

 
1. Дискретный бризер с жестким типом нелинейности в кристалле 

Pt3Al являются мобильными и существуют на частотах выше оптической 
ветви фононного спектра кристалла. Такой ДБ локализован на нескольких 
атомах Al, способен сосредотачивать порядка 2,5 эВ энергии и транспорти-
ровать ее вдоль плотноупакованных направлений кристалла на сотни нано-
метров. 

2. Выявлены два механизма возбуждения щелевых ДБ с мягким ти-
пом нелинейности в кристалле стехиометрии А3В (на примере Pt3Al) потоком 
частиц. В случае если частица способна передавать атому Al энергию более 
1,4 эВ, возбуждение дискретного бризера может происходить единственной 
частицей. При меньших энергиях частиц образование ДБ происходит при не-
однократных столкновениях частиц с атомами Al.  

3. Внешние поля, осциллирующие с частотой вне фононного спек-
тра системы кристалла А3В, могут являться причиной возбуждения ДБ с мяг-
ким типом нелинейности вблизи поверхности. Такие дискретные бризеры 
поляризованы перпендикулярно поверхности кристалла. 

4. В случае термодинамического равновесия была проведена оценка 
вероятности возбуждения ДБ с мягким типом нелинейности за счет тепловых 
флуктуаций в кристалле Pt3Al. Показано, что при температуре 1000 К до 
0,01% атомов Al могут являться носителями ДБ с мягким типом нелинейно-
сти. 

5. В кристаллах стехиометрического состава АВ, на примере CuAu, 
показана возможность существования ДБ на атомах более легкой компонен-
ты сплава вдоль плотноупакованного ряда. Такие ДБ способны сосредотачи-
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вать до 1,8 эВ энергии и перемещаться на несколько межатомных расстоя-
ний. Возбуждение ДБ с мягким типом нелинейности возможно только при 
наличии упругой деформации кристалла, обеспечивающей появление запре-
щенной зоны в фононном спектре. 

6. Для моноатомных ГЦК металлов Pt, Au, Ni, Pd, Cu показано, что 
время жизни ДБ увеличивается для кристаллов с большим значением коэф-
фициента Пуассона. Получены амплитудно-частотные характеристики и за-
висимости времени жизни ДБ от параметров возбуждения бризера. 

7. Все объекты, рассмотренные с позиции квази-бризеров, разру-
шаются в тот момент, когда среднее квадратичное отклонение частот превы-
шает разность между средней частотой квази-бризера и ближайшей границей 
фононного спектра кристалла. При этом происходит делокализация колеба-
ний и рассеивание энергии по кристаллу в виде малоамплитудных тепловых 
колебаний решетки.  

8. При нарушении трансляционной симметрии в кристаллах путем 
внесения дефектов следует говорить не о квази-бризерах, а о квази-
бризерной моде или о нелинейной локализованной колебательной моде. Та-
кие колебания менее устойчивы ввиду наличия искажений идеальной струк-
туры кристалла, время их жизни существенно зависит от расстояния локали-
зованной моды до дефектов. 

9. Исследовано прохождение краудионом границы биметалла. 
Установлено, что при столкновении краудиона и дислокации несоответствия 
порождается продольная волна, вызывающая миграцию вакансий в сторону 
ближайшей дислокации несоответствия на границе биметалла. 

10. Межузельный атом вблизи границы биметалла Ni-Al вызывает 
направленные атомные смещения, осуществляемые по краудионному меха-
низму, в сторону ближайшей дислокации несоответствия, приводя к дисси-
пативному движению дислокации. Скорость атомных смещений не превыша-
ет скорость звука в рассматриваемом материале. 

11. Вблизи границы двудольных биметаллических частиц, при про-
хождении ударной волной сетки дислокаций несоответствия, возможно фор-
мирование зародышей пор. Размер пор обусловлен взаимной ориентацией 
кристаллов, размером частиц и скоростью волны. 
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