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В недавних работах авторов была предложена концепция сверхзвуковых N-краудионов. Для их возбужде-
ния в молекулярно-динамических расчетах необходимо сообщить импульсN соседним атомам кристалла,
расположенным в одном плотноупакованном ряду, вдоль этого ряда. В настоящей работе исследуются
дозвуковые M -краудионы в двумерном кристалле Морзе. Они возбуждаются сообщением в нулевой мо-
мент времени одинакового импульсаM соседним атомам, расположенным в соседних плотноупакованных
атомных рядах, вдоль этих рядов. Хорошо известно, что статический 1-краудион в двумерном кристал-
ле Морзе неустойчив, в результате чего междоузельный атом покидает плотноупакованный атомный
ряд и становится неподвижным дефектом. В данной работе показано, что 1-краудион, движущийся с
достаточно большой дозвуковой скоростью, остается в плотноупакованном атомном ряду. Краудионные
кластеры с M > 1 оказываются устойчивыми даже в состоянии покоя, причем с возрастающим M они
превращаются в призматические дислокационные петли. Важно отметить, что устойчивые дозвуковые
M -краудионы (M > 1) являются подвижными дефектами и могут переносить междоузельные атомы на
большие расстояния.

DOI: 10.1134/S0044451018120040

1. ВВЕДЕНИЕ

Широко известно, что различные типы точеч-
ных дефектов, таких как вакансии, междоузлия и
их комплексы, играют очень важную роль в мас-
сопереносе в кристаллах, и их вклад значительно
возрастает в неравновесных условиях, вызванных
внешними воздействиями, например, пластической
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деформацией, облучением, термической обработкой
и т. д. [1–15]. Краудион — это междоузельный атом,
расположенный в плотноупакованном атомном ря-
ду. Впервые понятие «краудион» было введено Па-
нетом в 1950 г. для интерпретации пиков на кало-
риметрической кривой, соответствующих аннигиля-
ции дефектов [16]. Более поздние исследования по-
казали, что краудионы могут способствовать мас-
сопереносу при высокотемпературном залечивании
трещин [4], а диффузия на некоторых поверхно-
стях, подвергнутых растяжению, может быть опо-
средована образованием и движением поверхност-
ных краудионов [17]. В работе [18] показано, что
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диффузия краудионов не описывается законом Ар-
рениуса, а при повышенных температурах коэффи-
циент диффузии линейно зависит от температуры.
Краудионы могут двигаться вдоль плотноупакован-
ного атомного ряда с дозвуковой или сверхзвуко-
вой скоростью. В первом случае они локализованы
обычно на полдюжине атомов, а в последнем слу-
чае они сильно локализованы, так что только один
или два атома движутся одновременно с высокой
скоростью [19,20]. Сверхзвуковые краудионы могут
переносить не только массу, но и электрический за-
ряд [21]. Выяснилось, что движущийся дозвуковой
краудион может нести локализованную на нем коле-
бательную моду относительно большой амплитуды с
частотой выше фононного спектра; такое динамиче-
ское возбуждение можно назвать бризерным дозву-
ковым краудионом [22]. Обратим внимание, что бри-
зерные краудионы отличаются от дискретных бри-
зеров [23–30], поскольку последние локализованы в
бездефектной решетке, а первые локализованы на
междоузельном атоме.
Отметим, что двумерные (2D) решетки очень

часто используются для теоретического исследова-
ния различных нелинейных возбуждений [31–38].
Они также имеют практическое значение, напри-
мер, в связи с проблемой треков, видимых невоору-
женным глазом в монокристаллах слюды [39–42].
Слюда имеет сложную кристаллическую структуру,
но наиболее интересные явления происходят в моно-
атомном слое калия, атомы которого создают тре-
угольную решетку [34–42]. Недавние исследования
нелинейных возбуждений, способных передвигаться
по кристаллической решетке, были в значительной
степени инициированы попытками раскрытия при-
роды треков в слюде [42].
В недавних работах нашей группы было по-

казано, что помимо общеизвестных сверхзвуковых
1-краудионов можно рассматривать сверхзвуковые
N -краудионы с N > 1 [43, 44]. Сверхзвуковой
1-краудион может быть возбужден в молекулярно-
динамических расчетах заданием достаточно боль-
шого начального импульса одиночному атому вдоль
плотноупакованного ряда. N -краудион возбуждает-
ся заданием одинакового начального импульса N >

> 1 соседним атомам плотноупакованного ряда
вдоль этого ряда [43, 44]. Расстояние, пройденное
N -краудионами, может на порядок превышать рас-
стояние, пройденное 1-краудионом.
В свете работ [43,44] возникает естественный во-

прос: что, если в 2D-кристалле задать одинаковый
начальный импульс блоку, содержащему N ×M со-
седних атомов, вдоль плотноупакованного направ-

ления? Целью данной работы является изучение
случая N = 1 иM ≥ 1, т. е. изучениеM -краудионов.
Последние возбуждаются в 2D-решетке Морзе пу-
тем задания начального импульса M соседним ато-
мам, расположенным в M соседних плотноупако-
ванных атомных рядах, вдоль этих рядов.

2. ДЕТАЛИ КОМПЬЮТЕРНОГО
ЭКСПЕРИМЕНТА

В расчетах используется декартова система ко-
ординат xy с осью x, ориентированной вдоль плот-
ноупакованного направления. Рассматривается дву-
мерная треугольная решетка, порождаемая векто-
рами трансляции (a, 0), (a31/2/2), где a — межатом-
ное расстояние.
Межатомные взаимодействия описываются пар-

ным потенциалом Морзе

V (r) = D
(
e−2α(r−rm) − 2e−α(r−rm)

)
, (1)

где r — расстояние между двумя атомами, D, α,
rm — параметры. Функция V (r) имеет минимум при
r = rm, D — глубина потенциала (энергия разрыва
связи), а α — параметр, определяющий жесткость
связи.
При должном выборе единиц энергии, расстоя-

ния и времени можно положить, что D, rm и мас-
са атома m равны единице. Для жесткости связи
принимается типичное значение α = 4. Для радиуса
обрезки потенциала, равного 5rm, равновесное меж-
атомное расстояние равно a = 0.9656. Заметим, что
учет дальнодействия приводит к тому, что a < rm.
Плотность кристалла составляет 1.15 единиц массы
на единицу площади.
Расчеты проводились с использованием про-

грамм, написанных авторами, в рамках NVE-ан-
самбля (постоянные число атомов, энергия и объ-
ем). Уравнения движения атомов интегрировались
с использованием метода Штормера шестого поряд-
ка с шагом интегрирования по времени τ = 10−3.
Расчетная ячейка включала 200× 200 примитивных
трансляционных ячеек и, следовательно, содержа-
ла 4 · 104 атомов. В моделировании использовались
периодические граничные условия.
Как дисперсионные кривые, так и плотность фо-

нонных состояний (DOS) были рассчитаны путем
решения задачи на собственные значения для урав-
нений движения атомов, линеаризованных в окрест-
ности их равновесных решеточных положений. Для
расчета DOS первая зона Бриллюэна сканировалась
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Рис. 1. Начальные условия для инициирования M -краудионов: а — M = 1, б — M = 2, в — M = 3, г — M = 5,
д — M = 7. Одинаковая начальная скорость v0 задается выделенным атомам вдоль плотноупакованных атомных рядов

(вдоль оси x). Начальные скорости других атомов и начальные смещения всех атомов равны нулю

а б

0

0.5

1 0.

2.0

3.0

1.5

2.5

1 2 3

�

qx DOS

Рис. 2. a) Дисперсионные кривые вдоль направления qx, б) плотность фононных состояний для рассматриваемого
2D-кристалла Морзе с α = 4

в обоих координатных направлениях обратной ре-
шетки с шагом π/200 и полученные данные бы-
ли представлены в виде гистограммы. Рассчитан-
ная таким образом плотность фононных состояний
характеризует спектр малоамплитудных фононных
колебаний при нулевой температуре.

Начальные условия задавались следующим об-
разом (см. рис. 1). Начальная скорость v0 задает-
ся M соседним атомам (выделены на рис. 1), рас-
положенным в M соседних атомных рядах, вдоль
оси x. Тепловые флуктуации не учитываются, т. е.
изначально кристалл имеет нулевую температуру.
Исследованы значения M от 1 до 10. Для каждо-
гоM была рассчитана минимальная скорость, необ-
ходимая для инициирования подвижного дозвуко-
вого M -краудиона. Эволюция структуры, вызван-

ная приданием начального импульса группе из M

атомов, визуализировалась с использованием про-
граммного пакета OVITO.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ

На рис. 2 изображены дисперсионные кривые
вдоль направления qx (а) и плотность фононных со-
стояний для рассматриваемого 2D-кристалла Морзе
(б). Для дальнейшего обсуждения важно отметить,
что максимальная частота фононов равна ωmax =

= 2.66. Из дисперсионных кривых была рассчитана
скорость продольного звука, которая оказалась рав-
ной vl = 6.31.
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Рис. 3. Эволюция структуры после придания одному атому начальной скорости v0 = 10 вдоль плотноупакованного ряда.
Более плотный цвет показывает более высокую потенциальную энергию атомов. Видны вакансия и движущийся вправо
1-краудион. В момент времени t = 4, показанный на a, дозвуковой 1-краудион находится в плотноупакованном ряду.
Однако в момент времени t = 9.5, как показано на рис. б, в результате неустойчивости междоузельный атом покидает

плотноупакованный ряд и становится неподвижным дефектом

Прежде всего рассмотрим эволюцию структуры
в случае придания начальной скорости v0 = 10 од-
ному атому вдоль плотноупакованного атомного ря-
да. Заметим, что энергия, необходимая для разры-
ва одной парной межатомной связи, равна единице,
что соответствует глубине потенциала Морзе. Отме-
тим, что атом с начальной скоростью v0 = 10 при-
обретает кинетическую энергию mv20/2 = 50, кото-
рой достаточно для разрыва 50 парных межатомных
связей. Начальное ускорение одного атома вдоль
плотноупакованного ряда приводит к образованию
вакансии и движущегося 1-краудиона, см. рис. 3а.
Более интенсивный цвет на рисунке соответствует
большей потенциальной энергии атомов. На рис. 3а
структура показана в момент времени t = 4, а на
рис. 3б — при t = 9.5. В первом случае междоузель-
ный атом находится в плотноупакованном атомном
ряду и образует дозвуковой 1-краудион, который ло-
кализован на полдюжине атомов. Во втором случае
междоузельный атом покидает плотноупакованный
атомный ряд и становится неподвижным. Такое по-
ведение междоузельного атома иллюстрирует хоро-
шо известный эффект неустойчивости статического
1-краудиона в двумерной решетке Морзе. В трех-
мерной решетке Морзе 1-краудион устойчив. Заме-
тим, однако, что движущийся с достаточно высо-
кой дозвуковой скоростью 1-краудион в 2D-решетке
остается в плотноупакованном атомном ряду. Это
связано с тем, что развитие неустойчивости зани-
мает некоторое время, и если 1-краудион движется

Xn

00
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0 3 6 9 12 15

t

Рис. 4. Перемещения как функции времени, Xn(t) =

= xn(t) − xn(0), для атомов с четным n в плотноупако-
ванном атомном ряду, содержащем междоузельный атом

с достаточно большой скоростью, то междоузель-
ный атом не успевает покинуть плотноупакованный
ряд за время прохождения положения, энергетиче-
ски выгодного для выхода из ряда.

Чтобы оценить критическую скорость, ниже
которой 1-краудион покидает плотноупакованный
ряд, на рис. 4 показаны смещения атомов как функ-
ции времени, Xn(t) = xn(t) − xn(0), для атомов в
плотноупакованном ряду, в котором движется кра-
удион. Для ясности показаны только атомы с чет-
ным n, чтобы уменьшить количество кривых на ри-
сунке. Из рисунка можно оценить длину пробега

3 ЖЭТФ, вып. 6 (12)
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Рис. 5. Распределение потенциальной энергии в двумерном кристалле Морзе в момент времени t = 4 после иницииро-
вания 2-краудиона с начальной скоростью v0 = 10. Более интенсивный цвет показывает более высокую потенциальную
энергию атомов. Видно образование бивакансии и дозвукового 2-краудиона. Он сначала удаляется от бивакансии, со
временем замедляясь, затем останавливается и начинает двигаться в направлении к бивакансии и в конечном итоге

происходит их аннигиляция с восстановлением идеальной кристаллической структуры

1-краудиона, приблизительно равную 40a. Его дви-
жение характеризуется последовательным смещени-
ем атомов в соседнее решеточное положение. Заме-
тим, что в интервале 0 < t < 1.5 1-краудион пробега-
ет около 20 межатомных расстояний, т. е. он движет-
ся со скоростью примерно 13, что в два раза больше
скорости продольных звуковых волн (vl = 6.31). В
интервале времени 1.5 < t < 6 1-краудион распро-
страняется со скоростью, примерно равной 4, что
меньше скорости звука. Трансформация сверхзву-
кового 1-краудиона в дозвуковой 1-краудион сопро-
вождается значительным увеличением его ширины
и появлением колебательной моды, локализованной
на дефекте (линии на рис. 4 становятся осциллиру-
ющими). Частота этой колебательной моды пример-
но равна ω = 3.7, т. е. лежит намного выше верх-
него края фононного спектра (см. рис. 2). Это яв-
ление было описано ранее в работе [22], где дозву-
ковые 1-краудионы с локализованной на них коле-
бательной модой были названы бризерными дозву-
ковыми краудионами. Высокая частота колебаний
данной локализованной моды может быть объясне-
на локальным сжатием решетки в области дефекта.
При t > 6 наблюдается захват 1-краудиона решет-
кой, в результате чего междоузельный атом поки-
дает плотноупакованный атомный ряд и становится
неподвижным дефектом (см. рис. 3б).

В случае M = 2 (рис. 1б), когда двум атомам
задана начальная скорость v0 = 10 вдоль оси x, об-
разуются бивакансия и движущийся 2-краудион (см.
рис. 5). Два междоузельных атома расположены в
соседних атомных рядах. Важное различие между
1-краудионом и 2-краудионом состоит в том, что по-
следний устойчив не только во время движения с
достаточно большой скоростью, но и в стационар-
ном состоянии.

Аналогичный сценарий наблюдается для случая
M = 3 (рис. 1в). В этом случае образуется комп-

лекс из трех вакансий и 3-краудион. Интересно, что
M -краудионы с M > 1, будучи высокомобильны-
ми и устойчивыми, сначала удаляются от ваканси-
онных комплексов, излучая энергию и замедляясь,
затем останавливаются и начинают двигаться в об-
ратном направлении к вакансиям. В конечном итоге
междоузельные атомы в виде M -краудионов анни-
гилируют с вакансиями, восстанавливая идеальную
кристаллическую решетку. Таким образом, ваканси-
онные комплексы и M -краудионы взаимодействуют
друг с другом посредством создаваемых ими упру-
гих деформационных полей как взаимно притягива-
ющиеся квазичастицы.
Отметим, что с ростом M вакансионные ком-

плексы и M -краудионы трансформируются в приз-
матические дислокационные петли, имеющие проти-
воположный топологический заряд. При M < 6 ва-
кансионный комплекс немобилен, но при M ≥ 6 он
становится подвижным. Этот факт иллюстрируется
на рис. 6, где M = 7. Структура показана при t = 3

(a) и t = 6 (б). Ясно, что и вакансионный комплекс, и
7-краудион движутся навстречу друг другу как вза-
имно притягивающиеся квазичастицы. В конечном
итоге они аннигилируют.
Интересно установить влияние дискретности

решетки на свойства комплексов M -вакансий и
M -краудионов, когда они превращаются в призма-
тические дислокационные петли с ростом M . Из
теории упругости, которая пренебрегает дискретно-
стью среды, хорошо известно, что призматические
дислокационные диполи создают угол наклона π/4

с направлением скольжения [45]. Более того, теория
упругости предсказывает одинаковый угол накло-
на для призматических дислокационных петель,
создаваемых вакансиями и междоузлиями.
Мы вычислили угол наклона α для комплек-

сов M -вакансий и M -краудионов после релаксации
структуры. Примеры равновесных конфигураций
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а

б

Рис. 6. Распределение потенциальной энергии в 2D-кристалле Морзе после придания начальной скорости v0 = 9.5 семи
атомам в моменты времени t = 3 (а) и t = 6 (б). Комплекс семи вакансий (слева) и 7-краудион (справа) можно рассмат-
ривать как взаимно притягивающиеся призматические дислокационные петли. Не только 7-краудион, но и вакантный

комплекс оказываются подвижным. Комплексы вакансий с M < 6 не мобильны

а б в г

Рис. 7. Равновесные конфигурации комплексов M вакансий: а — M = 2, б — M = 3, в — M = 5, г — M = 7. Линии на
рис. а показывают угол наклона α между направлением скольжения (ось x) и ориентацией вакансионного комплекса

комплексов M -вакансий и M -краудионов показаны
соответственно на рис. 7 и 8 для разных значений
M . Видно, что углы наклона для комплексов M -ва-
кансий (α) и M -краудионов (β) различны для одно-
го и того же M , и они меняются с увеличением M .
На рис. 7 видно, что вакансионный комплекс схло-
пывается для M > 4, превращаясь в дислокацион-
ный диполь, а дальнейшее увеличение M приводит
к уменьшению угла наклона дислокационной петли
α (рис. 7в,г). Угол наклона α (β) показан на рис. 9
как функция M .

Зависимость угла наклона α, представленная на
рис. 9а, немонотонна из-за упомянутого выше кол-
лапса вакансионного комплекса, наблюдаемого при
M > 4. Зависимость угла наклона β от M , пред-

ставленная на рис. 9б, является монотонно возрас-
тающей. Также отметим, что на рис. 9а угол на-
клона вакансионного комплекса приближается свер-
ху к значению tgα = 1, предсказанному теорией
упругости, а для комплекса междоузельных атомов
на рис. 9б угол наклона приближается к значению
tg β = 1 снизу. Примечательно, что сходимость до-
вольно медленная, и для наибольшего изученного
значения M = 11 имеем tg β = 0.55, что довольно
далеко от единицы.

4. ВЫВОДЫ

Проведено молекулярно-динамическое модели-
рование свойств дозвуковыхM -краудионов в 2D-ре-
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а б в г

Рис. 8. Равновесные конфигурации M -краудионов: а — M = 2, б — M = 3, в — M = 5, г — M = 7. Линии на рис. б
показывают угол наклона β между направлением скольжения (ось x) и ориентацией M -краудиона
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Рис. 9. Угол наклона призматических дислокационных пе-
тель, созданныхM вакансиями (а) иM междоузлиями (б)

в зависимости от M

шетке Морзе, дополняющее наши предшествующие
исследования сверхзвуковых N -краудионов [43, 44].

Основные полученные результаты можно ре-
зюмировать следующим образом. (i) Дозвуковые
M -краудионы при M > 1 устойчивы даже в по-
кое и сохраняют свою подвижность при малых ско-
ростях. Напомним, что, как известно, статический
1-краудион неустойчив в двумерной решетке и, сле-
довательно, не может распространяться при ма-
лых скоростях. (ii) ДозвуковыеM -краудионы и ком-

плексы M вакансий взаимодействуют друг с дру-
гом посредством дальнодействующих упругих по-
лей как взаимно притягивающиеся квазичастицы.
M -краудионы подвижны при M > 1, а комплексы
M вакансий подвижны для M ≥ 6 и неподвижны
при M<6. (iii) Дозвуковые M -краудионы для боль-
ших M превращаются в призматические дислока-
ционные петли. При M ≤ 10 угол наклона меж-
ду дислокационной петлей и направлением сколь-
жения значительно отличается от значения, пред-
сказанного теорией упругости континуума из-за эф-
фекта дискретности решетки.
Все эти выводы важны, поскольку двумер-

ные кристаллы с треугольной решеткой имеют
не только теоретическое, но и практическое
значение, как было упомянуто во Введении. Ис-
следование (M,N)-краудионов в 2D-кристаллах и
(M,N,K)-краудионов в трехмерных кристаллах —
предмет отдельного рассмотрения. В первом случае
начальный импульс получает блок атомов разме-
ром M × N в двумерном кристалле, а в последнем
случае блок атомовM ×N×K получает начальный
импульс в трехмерном кристалле.

Работа Е. А. К., И. А. Ш. и А. П. Ч. была поддер-
жана РНФ (грант №16-12-10175) (выполнение рас-
четов, обсуждение численных результатов и напи-
сание статьи). С. В. Д. благодарит РФФИ (грант
№17-02-00984-а) (постановка задачи и обсуждение
численных результатов). Работа частично выполне-
на в рамках государственного задания ИПСМ РАН.
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