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Проведен анализ пространственно локализованных и периодических во времени колебательных мод (дис-
кретных бризеров – ДБ). Установлено, что дискретность и нелинейность среды являются основными необходи-
мыми условиями существования ДБ и эти условия выполняются в кристаллической решетке. Обсуждается роль
ДБ в формировании физических свойств кристаллов. Приводятся аргументы в пользу того, что эта роль много-
кратно возрастает в состояниях далеких от термодинамического равновесия и в слабоустойчивых предпереход-
ных состояниях кристаллической решетки.
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Введение
В настоящее время многие металлические материалы используются в неравновесных и сла-

боустойчивых структурно-фазовых состояниях. Кроме того, такие материалы работают в условиях
интенсивных внешних воздействий – под облучением, нагрузкой, при протекании электрического
тока высокой плотности и т.п. Материалы, прежде всего металлические, в таких условиях оказы-
ваются в предпереходных состояниях, характеризуемых слабой устойчивостью их структуры и
свойств по отношению к внешним воздействиям [1–22]. Одно из возможных проявлений слабой
устойчивости кристаллической решетки состоит в пространственно неоднородном распределении
энергии, в её локализации. По указанным причинам рассмотрение особенностей поведения струк-
туры и свойств материалов в области предпереходных слабоустойчивых состояний вблизи грани-
цы потери устойчивости привлекает пристальное внимание. Именно в этой области состояний,
эффектов и явлений физических систем можно ожидать принципиально новых научных прорывов.
Для областей вблизи потери устойчивости не существует пока обоснованных физических пред-
ставлений, отсутствуют модели и приближения, не разработаны теоретические подходы.

В данных областях существенно возрастает роль структурных дефектов (как статических, так
и динамических) [1–22]. Естественная неоднородность структуры приводит к локальным неодно-
родностям распределения в пространстве энергии, прежде всего к динамическим неоднородностям
в форме колебаний решетки [1–22]. На фоне слабой устойчивости системы к возбуждениям роль
таких локализованных колебаний кристаллической решетки, как можно ожидать, значительно
возрастает. По существу, такие динамические неоднородности являются предтечей структурно-
фазовых превращений в системе, причем путь перехода может быть весьма разнообразен в зави-
симости как от предыстории перехода, так и от типа структурной неоднородности и слабоустой-
чивого состояния системы. Ранее было показано, что локализованные колебания кристаллической
решетки – дискретные бризеры (ДБ) существуют в кристаллах различных типов [например, 1, 23,
24], а в настоящее время актуален анализ особенностей ДБ в конкретных кристаллах.

Цель данной работы – проанализировать ситуацию с исследованиями локализованных коле-
баний кристаллической решетки металлов и сплавов в форме дискретных бризеров.

Особенности локализованных колебаний – дискретных бризеров
Рассмотрим локализованные колебания кристаллической решетки – дискретные бризеры, ко-

торые иначе называются внутренними колебательными модами. Под дискретным бризером пони-
мается пространственно локализованная и периодическая по времени колебательная мода в безде-
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фектной нелинейной решетке [23]. ДБ не излучает свою энергию, поскольку его частота находится
вне спектра поддерживаемых кристаллом бегущих малоамплитудных волн (фононов).

Таким образом, возникают два важных вопроса: какова структура фононного спектра кри-
сталла и за счет чего частота ДБ может выходить из фононного спектра.

Фононный спектр кристаллов с простой структурой, например чистых металлов, не имеет
щели (часто называемой запрещенной зоной), а это означает, что такие кристаллы могут поддер-
живать только ДБ с частотами выше фононного спектра. С другой стороны, кристаллы со сложной
структурой могут иметь фононный спектр со щелью, причем в них могут существовать ДБ с час-
тотами как выше спектра, так и лежащими в щели (так называемые щелевые ДБ). Частота ДБ вы-
ходит из фононного спектра из-за нелинейности межатомных взаимодействий вследствие того,
что в нелинейных системах частота колебаний зависит от амплитуды [23]. Колебательная мода
демонстрирует жесткий (мягкий) тип нелинейности, когда её частота увеличивается (уменьшает-
ся) с ростом амплитуды. Очевидно, что ДБ с мягким типом нелинейности возможны только в кри-
сталлах, имеющих щель в фононном спектре [24]. Как правило, частота таких ДБ отделяется от
верхнего края щели и с ростом амплитуды опускается в щель. Щелевой ДБ также может демонст-
рировать нелинейность жесткого типа с частотой, отделяющейся от нижнего края щели и увели-
чивающейся в пределах щели с ростом амплитуды. В кристаллах со спектром без щели могут су-
ществовать только ДБ с жестким типом нелинейности [23].

При рассмотрении вопроса о типе нелинейности (жесткой или мягкой) колебательных мод в
кристаллических решетках отправной точкой является работа [25], где были рассмотрены одно-
мерные (1D) моноатомные и биатомные кристаллы. Хорошо известно, что акустическая и оптиче-
ская части спектра биатомного кристалла разделены щелью (запрещенной зоной). Спектр моно-
атомного кристалла не имеет оптической ветви и, следовательно, является бесщелевым.

Исследования были проведены для ряда межатомных взаимодействий [25], описываемых
парными потенциалами: полиномиальным потенциалом K2−K3−K4, потенциалами Тоды, Борна –
Майера, Леннард-Джонса и Морзе. Показано, что потенциалы Борна – Майера, Леннард-Джонса и
Морзе проявляют мягкий тип нелинейности и не поддерживают локализованные моды с частота-
ми, растущими выше фононного спектра. В биатомном кристалле со щелью в фононном спектре
удалось возбудить щелевые ДБ с мягким типом нелинейности. На этом основании сделан вывод,
что решетки с типичными межатомными потенциалами могут поддерживать лишь колебательные
моды с мягким типом нелинейности. Поэтому маловероятно, чтобы ДБ были обнаружены в кри-
сталлах с бесщелевым спектром (например, в чистых металлах) [25]. Попыток возбуждения ДБ в
чистых металлах долгое время не делалось ввиду отсутствия щели в их фононном спектре.

Следует отметить, что межатомные потенциалы имеют, как правило, точку перегиба, в кото-
рой вторая производная по расстоянию меняет знак с положительного на отрицательный, так что
на малых расстояниях потенциал жесткий, а на больших – мягкий. Это можно представить сле-
дующим образом. На больших расстояниях атомы взаимодействуют, в основном, посредством пе-
рекрытия электронных облаков, а на малых расстояниях более значительную роль играют взаимо-
действия их ядер. Можно полагать, что если мягкий хвост потенциала вносит больший вклад в
динамику конкретной колебательной моды, то частота моды будет уменьшаться с амплитудой, а
если преобладает вклад от жесткого ядра, то происходит обратное.

Рассмотрим одномерную цепочку идентичных атомов единичной массы. Пусть взаимодейст-
вие частицы с ближайшими соседями описывается потенциалом U = U(r). Обозначим xn(t) – коор-
дината частицы n, которая является неизвестной функцией времени t. Динамика цепочки описыва-
ется следующими уравнениями движения:

2

1 12 ( ) ( )n
n n n n

d x U x x U x x
dt + −′ ′= − − − . (1)

В рамках этой простой модели (рис. 1, a) рассмотрим динамику коротковолновой моды, опи-
сывая межатомное взаимодействие потенциалом Морзе. Полагаем, что все частицы колеблются с
одинаковой амплитудой A, причем каждая в противофазе с ближайшими соседями. Рассмотрим
два случая. В первом – межатомное расстояние h является функцией амплитуды моды A, так что
цепочка находится под нулевым внешним давлением. Это означает, что цепочка может осуществ-
лять свободное «тепловое расширение». Во втором случае расстояние между центрами колебаний
атомов фиксировано (тепловое расширение запрещено), то есть h = 1. При увеличении амплитуды
колебания A в цепочке будет расти давление p. На рис. 1, б частота моды ω и межатомное расстоя-
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ние h показаны как функции амплитуды для первого случая. Видно, что ω уменьшается с ростом A
так, что рассматриваемая мода демонстрирует нелинейность мягкого типа. Однако во втором слу-
чае (рис. 1, в) частота ω и давление p увеличиваются с ростом A. Это происходит потому, что при
условии постоянного объема жесткое ядро потенциала Морзе вносит больший вклад в динамику
моды, а в случае нулевого давления (когда расстояние между центрами колебаний атомов увели-
чивается) растет вклад от мягкого хвоста потенциала.
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Рис. 1. Коротковолновая колебательная мода в одномерном моноатомном кристалле: все атомы
колеблются с одинаковой амплитудой A, каждый из них в противофазе с ближайшими соседя-
ми (а). Частота (левая ордината) и расстояние между центрами колебаний соседних атомов
(правая ордината) как функции А в случае нулевого внешнего давления при наличии теплового
расширения цепочки (б). Частота (левая ордината) и давление (правая ордината) как функции A
в случае постоянного объема (h = 1) при отсутствии теплового расширения (в)

В этой ситуации понятно почему ДБ не может существовать в моноатомной цепочке с взаи-
модействием в виде потенциала Морзе. Если бы пространственно локализованная колебательная
мода большой амплитуды появилась, то это привело бы к локальному «тепловому расширению» с
увеличением расстояния между центрами колебаний атомов. При этом возрос бы вклад мягкого
хвоста потенциала в динамику моды, однако ее частота не смогла бы расти с амплитудой, чтобы
оказаться выше бесщелевого фононного спектра.

Оказалось, что результаты [25] справедливы только для одномерных кристаллов. Уже в дву-
мерной решетке с потенциалом межатомного взаимодействия Морзе (решетка Морзе) существуют
различные возможности подавления «теплового расширения» в ядре ДБ, а его частота может рас-
ти с амплитудой выше фононного спектра, что делает ДБ долгоживущей колебательной модой.

Одна из таких возможностей возбуждения ДБ в двумерной решетке Морзе представлена на
рис. 2 [26]. Стержнеобразный ДБ возбужден в плотноупакованном атомном ряду рис. 2, а. В дан-
ном ДБ колебания с большой амплитудой совершают с десяток атомов одного плотноупакованно-
го ряда, при этом амплитуда их колебаний экспоненциально убывает с удалением от центра ДБ.
Очевидно, что атомы в ядре ДБ лишены возможности свободного теплового расширения, потому
что атомный ряд, в котором возбужден ДБ, испытывает действие индуцируемого окружающими
атомами периодического локального потенциала.

а

б

Рис. 2. Стержнеобразный ДБ в двумерной моноатомной решетке Морзе [26] (а).
Схематическое изображение атомной цепочки в локальном периодическом по-
тенциале (б)
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На рис. 2, б схематически изображена атомная цепочка в поле локального периодического
потенциала, сдерживающего тепловое расширение атомов. Жесткое ядро потенциала Морзе вно-
сит больший вклад в динамику, чем его мягкий хвост, при этом частота ДБ растет с амплитудой
выше фононного спектра [26].

В двумерной моноатомной решетке Морзе можно получить другой ДБ, имеющий радиальную
симметрию (рис. 3) [27]. Этот ДБ также имеет частоту выше фононного спектра потому, что «теп-
ловое расширение» его ядра подавляется, вероятно, окружающей частью кристалла. С помощью

теории линейной упругости можно оценить давление на ядро
ДБ со стороны окружающей среды. Расчеты показывают, что
в двумерном случае ядро ДБ создает радиальные перемеще-
ния R, которые убывают с расстоянием от центра ДБ весьма
медленно, как R−1, а напряжения – как R−2 [26, 27]. Радиаль-
ное сжимающее напряжение сдерживает «тепловое расшире-
ние» ядра ДБ, что делает вклад жесткого ядра потенциала
Морзе достаточным для существования ДБ с жестким типом
нелинейности. В трехмерном случае радиальные перемеще-
ния убывают как R–2, а напряжения как R–3 [26, 27]. Таким
образом, подавление «теплового расширения» ДБ окружаю-
щей упругой средой в трехмерном случае более эффективно,
чем в двумерном. Следовательно, вероятность возникнове-
ния и существования дискретного бризера в слабоустойчи-
вом состоянии трехмерной системы значительно возрастает
по сравнению со случаем двумерной, тем более одномерной.

Можно заключить, что в двумерных и трехмерных системах с межатомными потенциалами с
твердым ядром и мягким хвостом могут существовать ДБ с жестким типом нелинейности, так как
«тепловое расширение» ядра ДБ подавляется окружающей частью кристалла, а жесткое ядро меж-
атомного потенциала вносит больший вклад в динамику ДБ, чем мягкий хвост.

ДБ в чистых металлах

Впервые возбужденные ДБ имели стержнеобразную структуру (рис. 2, а) [28], причем они
могли двигаться вдоль плотно упакованного атомного ряда. Было продемонстрировано, что в чис-
тых металлах могут существовать локализованные колебательные моды с нелинейностью жестко-
го типа. Полученный результат объяснялся тем, что в металлах вклад нечетных ангармонизмов
сильно снижается из-за экранирования ион-ионного взаимодействия проводящими электрона-
ми [29]. Это дополнительный источник повышения жесткости связи. Даже парный потенциал
Морзе допускает существование ДБ с жестким типом нелинейности, если его ядро вносит боль-
ший вклад в динамику, чем мягкий хвост.

Начальные  у словия  для  во збуждения  ДБ .  В некоторых кристаллах ДБ могут
иметь весьма высокую степень пространственной локализации, например, щелевые ДБ в графа-
не [30], в ионных кристаллах семейства NaCl со значительной разницей в атомных массах анионов
и катионов [31], в которых ДБ локализованы, практически, на одном легком атоме. В растянутом
графене ДБ локализован на паре колеблющихся в противофазе атомов [32–34]. Такие ДБ очень
легко возбудить, например, задав начальное смещение одному или паре атомов, которые имеют
большие амплитуды колебаний. В металлах ДБ гораздо менее локализованы (их структура близка
к показанной на рис. 2, а и 3). Отметим, что возбуждение таких коллективных колебательных мод
является непростой задачей. В частности, при возбуждении стержнеобразного ДБ в Ni и Nb на-
чальные смещения были даны восьми атомам в плотноупакованном атомном ряду [28], а для воз-
буждения движущегося ДБ в начальные смещения вводилась асимметрия.

Один из подходов к поиску начальных условий для возбуждения ДБ состоит в анализе дело-
кализованных нелинейных колебательных мод (ДНКМ) [35]. ДНКМ – это моды большой ампли-
туды, являющиеся точными решениями нелинейных динамических уравнений и обусловленные
точечной симметрией кристаллической решетки. Если частота ДНКМ с ростом амплитуды выхо-
дит из фононного спектра, то можно использовать колоколообразную локализующую функцию
для получения ДБ. Этот подход эффективен для возбуждения ДБ в двумерном кристалле Мор-
зе [36].

Рис. 3. ДБ радиальной симметрии
в моноатомной двумерной решет-
ке Морзе [27]
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Для возбуждения стоячих и движущихся стержнеобразных ДБ в металлах был предложен ан-
зац (физически обоснованное предположение о форме решения) с несколькими параметрами [26],
который был успешно использован для возбуждения стержнеобразных ДБ в чистых металлах [37–
39]. Такие ДБ могут двигаться вдоль плотноупакованного атомного ряда со скоростью около 0.1
скорости звука [38].

ДБ  и  дефекты  крист аллической  решетки .  Известно, что дефекты кристаллической
решетки в значительной степени определяют механические и физические свойства металлических
материалов. Первые исследования взаимодействия ДБ с вакансией были проведены в рамках од-
номерной модели Френкеля – Конторовой [40]. Было показано, что движущийся ДБ, взаимодейст-
вуя с вакансией, может привести к ее миграции. Кроме того, значительную роль в этом процессе
играет нелинейная колебательная мода, локализованная на соседнем с вакансией атоме [40]. Так
же изучалась миграция межузельного атома за счет взаимодействия с движущимся ДБ. Позже
столкновение стержнеобразного движущегося ДБ с вакансией было рассмотрено в двумерном
кристалле Морзе. Было показано, что ДБ снижает энергетический барьер миграции вакансий [41].

Воздействия рентгеновских лучей или медленных нейтронов на ряд металлов (Ni, Nb и Fe)
изучалось в [29]. Было показано, что если энергия воздействия превышает десятки электрон-вольт,
то могут образовываться вакансии и междоузельные атомы, причем наблюдается сильная зависи-
мость от направления импульса воздействия.

Взаимодействие движущихся стержнеобразных ДБ с вакансией, дислокацией и свободной
поверхностью в Fe рассмотрено в [42]. Во всех случаях ДБ уменьшают энергетические барьеры
миграции дефектов, способствуя трансформации структуры дефектов в кристаллической решетке.

ДБ в упорядоченных сплавах

До выяснения возможности существования в чистых металлах ДБ с жестким типом нелиней-
ности активно изучались щелевые ДБ с мягким типом нелинейности в упорядоченных сплавах с
большим различием атомных масс компонент. Наиболее изученным является интерметаллидное
соединение Pt3Al со сверхструктурой L12 на основе ГЦК-решетки [43, 44]. Одна из четырех под-
решеток трансляционной ячейки имеет атомы одного сорта, а три другие – другого. Широкая щель
в фононном спектре сплава появляется из-за большой разницы в атомных массах компонент: MPt =
= 195.23 а.е.м. и MAl = 26.97 а.е.м. В [44] проанализированы два типа ДБ с частотами в щели фо-
нонного спектра и один тип с частотой, лежащей выше спектра.

Анализ столкновений между движущимися ДБ [44] (рис. 4) показал, что они взаимодейству-
ют почти упруго, отталкиваясь друг от друга. Когда движущийся ДБ наталкивается на немобиль-
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Рис. 4. Столкновение движущихся ДБ в Pt3Al. ДБ взаимодействуют почти
упруго, отражаясь друг от друга с незначительной потерей энергии на из-
лучение малоамплитудных волн [44]
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ный ДБ [44] (рис. 5), то часть его энергии излучается, а некоторая часть отдается немобильному
ДБ. Поэтому амплитуда немобильного ДБ после столкновения оказывается несколько большей,
чем до столкновения. Результаты [44] показывают, что в упорядоченных сплавах с щелью в фо-
нонном спектре возможно возбуждение множества различных типов пространственно локализо-
ванных нелинейных колебательных мод.
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Рис. 5. Столкновение движущегося ДБ с немобильным ДБ в Pt3Al.
В результате столкновения движущийся ДБ теряет часть своей
энергии на излучение и на передачу немобильному ДБ [44]

Анализ возможностей возбуждения дискретных бризеров с мягким типом нелинейности при
интенсивном внешнем воздействии в кристалле Pt3Al [45] продемонстрировал два возможных ме-
ханизма возбуждения таких бризеров. В первом случае возбуждение происходит при единичном
столкновении частицы с атомом алюминия, а во втором – путем накопления энергии на атомах
алюминия посредством нескольких последовательных столкновений.

Влияние дискретных бризеров на свойства кристаллов

Многие металлические материалы работают в сильно неравновесных и слабоустойчивых
структурно-фазовых состояниях, в условиях интенсивных внешних воздействий – под облучени-
ем, нагрузкой, при протекании электрического тока высокой плотности. Материалы в таких усло-
виях оказываются в предпереходных состояниях, характеризуемых слабой устойчивостью их
структуры и свойств по отношению к внешним воздействиям [1–22]. Одно из возможных прояв-
лений слабой устойчивости состоит в пространственно неоднородном распределении энергии, в её
локализации. Именно в области предпереходных слабоустойчивых состояний вблизи границы по-
тери устойчивости можно ожидать принципиально новых научных прорывов, эффектов и явлений
физических систем. Для областей вблизи потери устойчивости не существует пока обоснованных
физических представлений, отсутствуют модели и приближения, не разработаны теоретические
подходы.

В данных областях существенно возрастает роль структурных дефектов (как статических, так
и динамических) [1–22]. Естественная неоднородность структуры приводит к локальным неодно-
родностям распределения в пространстве энергии, прежде всего динамическим неоднородностям в
форме колебаний решетки [1–22].

На фоне слабой устойчивости системы к возбуждениям роль таких локализованных колеба-
ний кристаллической решетки, как можно ожидать, значительно возрастает. По существу, такие
динамические неоднородности являются предтечей структурно-фазовых превращений в системе,
причем путь перехода может быть весьма разнообразен в зависимости как от предыстории пере-
хода, так и от типа структурной неоднородности и слабоустойчивого состояния системы.

Исследование свойств ДБ важно из-за их влияния на макроскопические характеристики.
К настоящему времени накоплен достаточный объем знаний о свойствах ДБ, чтобы подойти к по-
ниманию их роли в слабоустойчивом состоянии систем вблизи границы потери устойчивости. Из-
вестно, что ДБ в металлах и сплавах локализуют энергию примерно до 10 эВ [28, 29, 38, 39, 41–54],
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они способны перемещаться вдоль плотноупакованных направлений со скоростью ~ 0.1 скорости
звука [39], перенося энергию на значительные расстояния. ДБ могут возникать как за счет тепло-
вых флуктуаций, так и точечных структурных дефектов (вакансии и междоузельных атомов). Раз-
ница заключается лишь в том, что появление структурного дефекта приводит к некоторому повы-
шению энергии системы, в то время как ДБ может возникнуть с малой энергией, энергия которого
может расти за счет различных механизмов накачки [44].

Энергия ДБ может быть потрачена на образование или миграцию точечных и иных дефектов
[41, 42], на испарение атомов с поверхности кристалла [46] и т.п. ДБ являются центрами рассеяния
фононов и, тем самым, снижают теплопроводность кристаллов, вносят вклад в теплоемкость и те-
пловое расширение твердых тел, способствуют генерации второй гармоники [55].

Важно отметить, что концентрация ДБ может возрастать на порядки в условиях, далеких от
теплового равновесия, при значительных потоках энергии через кристаллическую решетку (облу-
чение, пластическая деформация, фазовые переходы, интенсивный нагрев, прохождение ударных
волн и др.). Это связано с появлением локализованных слабоустойчивых состояний, со структур-
ными превращениями в упорядочивающемся сплаве при термоциклировании [1–22] или при изу-
чении акустической эмиссии в ходе горячей деформации алюминия [6].

Выводы

Многие металлические материалы работают в сильно неравновесных и слабоустойчивых
структурно-фазовых состояниях. Одно из возможных проявлений слабой устойчивости состоит в
пространственно неоднородном распределении энергии, в её локализации. Именно в области
предпереходных слабоустойчивых состояний можно ожидать принципиально новых научных
прорывов. Для областей вблизи потери устойчивости не существует пока обоснованных физиче-
ских представлений, отсутствуют модели и приближения, не разработаны теоретические подходы.
В данных областях существенно возрастает роль структурных дефектов (как статических, так и
динамических). Естественная неоднородность структуры приводит к локальным неоднородностям
распределения в пространстве энергии, прежде всего динамическим неоднородностям в форме
колебаний решетки. На фоне слабой устойчивости системы к возбуждениям роль таких локализо-
ванных колебаний кристаллической решетки значительно возрастает. По существу, такие динами-
ческие неоднородности являются предтечей структурно-фазовых превращений в системе.

Исследование свойств ДБ важно из-за их влияния на макроскопические свойства. К настоя-
щему времени накоплен достаточный объем знаний, чтобы подойти к пониманию их роли в сла-
боустойчивом состоянии систем.

Следует отметить, что межатомные взаимодействия имеют жесткий тип нелинейности на ма-
лых расстояниях и мягкий на больших. Из-за асимметрии нелинейных потенциалов при больших
амплитудах колебаний среднее расстояние между атомами имеет тенденцию к увеличению. Одна-
ко в двумерных и трехмерных системах «тепловое расширение» ядра ДБ в некоторой степени
компенсируется окружающей средой. Так как в этом случае свободное расширение ядра ДБ не-
возможно, то жесткое ядро межатомного потенциала вносит больший вклад в динамику ДБ, чем
мягкий хвост. В результате частота ДБ может расти с амплитудой, оказываясь выше фононного
спектра. Из этого следует, что теоретический результат (запрещающий существование ДБ с жест-
ким типом нелинейности) справедлив только лишь для одномерного случая.

Даже простая двумерная решетка с межатомным взаимодействием в виде потенциала Морзе
может поддерживать, по меньшей мере, два типа ДБ, а трехмерные системы могут поддерживать,
как минимум, три типа ДБ. В упорядоченных сплавах со щелью в фононном спектре можно ожи-
дать большее разнообразие возможных ДБ.
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