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Для двумерного моноатомного кристалла с морзевским межатомным взаи-

модействием изучено взаимодействие движущихся дискретных бризеров (ДБ)
с вакансией, расположенной в том же плотноупакованном атомном ряду, по

которому движется ДБ. Показано, что ДБ, движущиеся со скоростью меньше

определенного значения, упруго отталкиваются от вакансии, а ДБ, имеющие

скорость больше пороговой, рассеиваются на вакансии. Установлено, что

ДБ, взаимодействуя с вакансией, понижает энергетический барьер миграции

вакансии.

Дискретный бризер (ДБ) — это пространственно локализованная

колебательная мода большой амплитуды в бездефектной нелинейной

решетке [1]. В настоящее время быстро растет число работ по изучению

свойств ДБ в различных кристаллах [2], включая NaI [3–9], Si и

Ge [10], фуллерит C60 [11], углеродные нанотрубки [12], графен [13,14],
графан [15], ГЦК металлы Ni и Nb [16] и интерметаллиды [17,18]. Кон-
цепция ДБ начинает активно использоваться для объяснения различных

физических явлений в кристаллах [19–22]. Следует отметить, что в

реальных физических системах исследуются не строго периодические

ДБ, а квазибризеры, имеющие конечное время жизни [23].
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Существование ДБ обеспечивается наличием ангармонизмов меж-
атомных сил, приводящих к зависимости частоты колебаний атомов от
амплитуды. Для достаточно больших амплитуд колебаний частота ДБ
находится вне фононного спектра кристалла. В этих условиях ДБ не
возбуждает фононных мод, что и определяет его большое время жизни.

В работе [24] показана возможность существования ДБ с часто-
тами выше фононного спектра в двумерном моноатомном кристалле.
В данной работе, в рамках той же модели кристалла, изучается
взаимодействие движущихся ДБ с вакансией.

Рассматривается модель двумерного плотноупакованного кристалла.
Расчетная ячейка с периодическими граничными условиями содержит
160× 160 атомов, имеющих две степени свободы — компоненты
вектора перемещения в плоскости кристалла. ДБ возбуждается в центре
расчетной ячейки, а на ее периферии вводится вязкое трение для
поглощения малоамплитудных колебаний, излучаемых ДБ.

Взаимодействие атомов описывается парным потенциалом Морзе

V (r) = D
(

e−2α(r−r m) − 2e−α(r−r m)
)

, (1)

где r — расстояние между парой атомов, D, α, rm — параметры по-
тенциала. Функция V (r) имеет минимум при r = rm, глубина минимума
(энергия разрыва связи) равна D, а параметр α определяет жесткость
межатомной связи. Далее используются безразмерные единицы длины,
энергии и времени, выбранные так, что D = 1, rm = 1 и масса атома
равна единице. Рассмотрено значение α = 5, для которого равновесное
межатомное расстояние в кристалле равно a = 0.98813, при радиусе
обрезки потенциала, равном 5.5.

Атомы одного из плотноупакованных рядов кристалла нумеруются
индексом n, как показано на рис. 1. Начальные условия для движущегося
ДБ задаются следующим образом [25]:

xn(t) = cos
[

ωt + ϕ0 + δ(n − x0)
]

x0
n, yn = 0, ẏn = 0, (2)

где ω — частота ДБ, лежащая выше фононного спектра кристалла;
ϕ0 — начальная фаза колебаний; δ — параметр, определяющий разность
фаз колебаний соседних атомов; значения x0

n определены выражениями

x0
n = (−1)nT 0

n + S0
n, T 0

n =
A

cosh[β(n − x0)]
, S0

n =
−B(n − x0)

cosh[γ(n − x0)]
,

(3)
где параметр A определяет амплитуду ДБ, параметр B определяет
амплитуду смещений центров колебаний атомов, параметры β и γ
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Рис. 1. Стробоскопическая картина движения атомов рассматриваемого кри-

сталла, показывающая ДБ, движущийся вдоль плотноупакованного атомного

ряда в направлении вакансии. Перемещения атомов увеличены в 4 раза. Три

атома, соседних с вакансией, занумерованы римскими цифрами. Для оценки

потенциального барьера миграции атома I в вакантный узел исследуется

эволюция во времени расстояния между атомами II и III, обозначенного 2Y .

задают степень пространственной локализации ДБ, а x0 — его на-

чальное положение. При x0 = 0 ДБ центрирован на атоме, а при

x0 = 1/2 посередине между двумя соседними атомами. Функции T 0
n и S0

n
в (3) описывают амплитуды колебания и смещения центров колебания

атомов соответственно. Отметим, что скорость ДБ зависит от δ, и при

δ = 0 имеем неподвижный ДБ.

Для представления результатов моделирования вычислялись функ-

ции

Tn = (xn,max − xn,min)/2, Sn = (xn,max + xn,min)/2, (4)

где xn,max и xn,min — это максимальное и минимальное значения (ква-
зи)периодической функции xn(t), описывающей движение n-го атома

плотноупакованного ряда. Все атомы, кроме выделенного плотноупа-

кованного ряда, имеют нулевые начальные перемещения и скорости.

На рис. 1 показана постановка численного эксперимента. Стро-

боскопическая картина движения атомов рассматриваемого кристалла

показывает ДБ, движущийся слева направо в направлении вакансии.

Три атома, соседних с вакансией, занумерованы римскими цифрами.

Для оценки потенциального барьера миграции атома I в вакантный узел

исследуется эволюция во времени расстояния между атомами II и III,

обозначнного 2Y .
Нами проведены численные эксперименты по взаимодействию ДБ с

вакансией для различных значений параметра δ . Заметим, что скорость

ДБ практически линейно зависит от δ и может быть аппроксимирована

как VDB = 41δ .
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Рис. 2. Пример взаимодействия ДБ с вакансией, положение которой отмечено

вертикальной пунктирной линией. Параметры возбуждения ДБ см. в тексте.

На a скорость движения ДБ в 2 раза меньше, чем на b. a — практически

упругое отталкивание ДБ от вакансии, b — ДБ рассеивается на вакансии.

Два примера взаимодействия ДБ с вакансией приведены на рис. 2.

Функции Tn даны со сдвигом по вертикали для различных моментов

времени с интервалом 1t = 5.07. Положение вакансии показано вер-

тикальной пунктирной линией. Параметры выражения (3), использо-
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ванные для задания начальных условий, следующие: a — A = 0.2565,

B = 0.015, β = γ = 0.25, ω = 19.52, x0 = 1/2, δ = 0.02π; b — то же,

кроме δ = 0.04π. Таким образом, на a ДБ имеет скорость в два

раза выше, чем на b. В случае a происходит практически упругое

отталкивание ДБ от вакансии, а в случае b ДБ рассеивается на вакансии.

Было установлено, что для ДБ, инициированных со значениями

δ 6 0.035π (VDB 6 4.51), происходит упругое отталкивание от вакансии,
а для δ > 0.04π (VDB > 5.15) ДБ рассеивается на вакансии. Остальные

параметры выражения (3) не изменялись при задании начальных

условий.

Нами исследовано, влияет ли ДБ на высоту потенциального барьера,

который должен преодолеть атом I (рис. 1), чтобы занять вакантное

решеточное положение. Для ответа на поставленный вопрос анализи-

ровалось расстояние между атомами II и III, обозначенное 2Y , как

функция времени. Увеличение данного расстояния, очевидно, облегчает

прохождение атома I в вакантный узел. Более того, согласно известным

расчетам, даже при симметричном колебательном изменении расстоя-

ния между атомами II и III вокруг равновесного значения, происходит

повышение вероятности преодоления потенциального барьера при нали-

чии возмущений, вызванных взаимодействием ДБ с кристаллическими

дефектами [26,27]. При этом свободная энергия системы (в нашем

случае — атомов, окружающих вакансию) уменьшается вследствие уве-

личения вибрационной энтропии атомов, что отражает статистическую

природу эффекта и имеет весьма общий характер [28].
Вычисление свободной энергии активации миграции вакансии при

взаимодействии ее с ДБ выходит за рамки данного сообщения, но

основную идею его уменьшения можно проиллюстрировать геометри-

чески. На рис. 3 представлены зависимости 1Y (t/θ) = Y (t/θ) − Y0, где

Y0 — равновесное значение половины расстояния между атомами II

и III, а θ — период колебания ДБ, для a δ = 0.02π и b δ = 0.04π,

что соответствует фрагментам a и b на рис. 2. Отметим, что в

случае a, когда ДБ упруго отталкивается от вакансии, 1Y (t) > 0

в течение порядка 102 периодов колебания ДБ. В случае b, когда

ДБ разрушается при взаимодействии с вакансией, 1Y (t) осциллирует

около нулевого значения в течение порядка 102 периодов колебания

ДБ. И в том и в другом случае можно говорить об эффективном

понижении активационного барьера миграции вакансии, но в случае a

барьер понижается более эффективно, как следует из дальнейшего

рассмотрения.
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Рис. 3. Зависимость отклонения расстояния Y (см. рис. 1) от равновесного

значения Y0 как функция времени, измеряемого в периодах колебаний ДБ. θ

для случаев: a — ДБ упруго отражается от вакансии, b — ДБ рассеивается

на вакансии, c — зависимость среднего значения 〈1Y 〉 и среднеквадратичного

отклонения 〈1Y 2〉 расстояния между атомами II и III от равновесного значения,

рассчитанные за время взаимодействия ДБ с вакансией, от δ .

Определим средние и среднеквадратичные изменения 1Y (t) за
интервал времени 2T :

〈1Y 〉 =
1

2T

T
∫

−T

1Y (t)dt, 〈1Y 2〉 =
1

2T

T
∫

−T

1Y 2(t)dt (5)

соответственно. Начало шкалы времени здесь выбрано в точке макси-
мума функции 1Y (t), которая считается моментом столкновения ДБ с
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вакансией. Интервал интегрирования определен значением T = 80θ, где

θ — период колебаний ДБ, и охватывает отрезок времени, когда 1Y (t)
заметно отклоняется от нуля.

На рис. 3, c показаны 〈1Y 〉 (темные точки) и 〈1Y 2〉 (светлые точки)
как функции δ . Хорошо видно, что 〈1Y 〉 и 〈1Y 2〉 велики в интервале

упругого отскока ДБ от вакансии и резко падают в интервале рассеяния

ДБ на вакансии. Большое значение 〈1Y 〉 означает увеличение расстоя-

ния между атомами II и III в момент взаимодействия ДБ с вакансией и,

следовательно, понижение потенциального барьера миграции вакансии.

Наиболее эффективное понижение потенциального барьера миграции

вакансии наблюдается в случае, когда ДБ упруго отталкивается от

вакансии. В то же время наличие ненулевого квадратичного отклонения

〈1Y 2〉, даже в случае рассеяния ДБ на вакансии, приводит к эффектив-

ному понижению активационного барьера миграции вакансии [26,27].
Таким образом, методом молекулярной динамики изучено влияние

скорости движущегося ДБ на результат его взаимодействия с вакансией.

Показано, что для скорости ДБ меньше некоторого порогового значения

он упруго отталкивается от вакансии, а при больших скоростях движе-

ния он рассеивается на вакансии. Длительность взаимодействия ДБ с

вакансией во всех случаях составляет порядка 102 периодов колебания

ДБ. Изучение расстояния 2Y между атомами II и III (рис. 1) в процессе

взаимодействия ДБ с вакансией показало, что оно увеличивается в

случае упругого отталкивания ДБ от вакансии и осциллирует около

равновесного положения в случае, когда ДБ рассеивается на вакансии.

И в том и в другом случае можно говорить о снижении активационого

барьера миграции вакансии, причем в случае упругого отталкивания ДБ

от вакансии барьер снижается более заметно.
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