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Аннотация: Работа посвящена исследованию микроскопических механизмов плавления металлов и структур-

ной релаксации металлических стекол. Несмотря на обширные усилия и многочисленные важные результаты, по-

лученные в этой области, эта задача не имеет общепринятого окончательного решения. Одним из основных вопро-

сов является микроскопическая природа структурных дефектов в металлических стеклах – наноразмерных облас-

тей, которые ответственны за эволюцию их физических свойств при внешнем воздействии. Наиболее перспектив-

ную интерпретацию природы таких дефектов дает межузельная теория, предложенная Гранато. Межузельная тео-

рия основывается на уникальной гипотезе о межузельном механизме плавления металлов и связывает тепловые 

эффекты в стекле со сдвиговой упругостью материнского кристалла. 

Экспериментальное исследование и компьютерное моделирование диаэластического эффекта вблизи темпера-

туры плавления Tm кристаллического алюминия послужили убедительным свидетельством лавинообразной гене-

рации межузельных гантелей вблизи Tm. В настоящей работе было выполнено компьютерное моделирование, на-

правленное на проверку наличия межузельных гантелей (или подобных им атомных структур) в твердом стекло-

образном состоянии, полученном закалкой расплава. 

Компьютерное моделирование показало, что аморфный алюминий, полученный быстрой закалкой расплава, 

содержит значительное количество «дефектов», аналогичных по своим свойствам межузельным гантелям в кри-

сталлическом состоянии. Хотя эти «дефекты» не имеют четкой единообразной топологической структуры в отли-

чие от дефектов кристалла, они могут быть однозначно идентифицированы по своим основным свойствам – высо-

кой чувствительности к сдвиговым напряжениям и характерным низкочастотным/высокочастотным особенностям 

спектра колебательной плотности состояний «дефектных» атомов. 

Методами молекулярной динамики и статики показано, что твердый некристаллический алюминий содержит 

специфические атомные конфигурации, подобные межузельным гантелям в кристаллическом состоянии, которые 

можно считать «дефектами» аморфной структуры. 

 

ВВЕДЕНИЕ 

Микроскопические механизмы формирования стек-

лообразного состояния и релаксационных процессов, 

происходящих в стеклах, являются центральными во-

просами физики некристаллических материалов [1–3]. 

Перспективный подход к решению этих вопросов дает 

межузельная теория (далее – МТ) Гранато [4], поло-

жившая начало целому ряду исследований. Например, 

МТ позволила аналитически интерпретировать эмпири-

ческие правила плавления Линдемана и Ричарда [5],  

а также установить связь между температурой плавле-

ния и модулем сдвига [6]. Подход, основанный на МТ, 

предлагает последовательную интерпретацию много-

численных проявлений структурной релаксации в ме-

таллических стеклах [7; 8], дает точное описание кине-

тики экзо-/эндотермических тепловых реакций при 

структурной релаксации и кристаллизации [9]. 

Согласно МТ, плавление металлических кристаллов 

происходит в результате быстрой генерации межузель-

ных гантелей [10; 11], которые сохраняют свою инди-

видуальность в расплаве и стекле, полученном закалкой 

расплава. В недавней работе [12] путем эксперимен-

тального измерения температурной зависимости модуля 

сдвига монокристаллического алюминия было показа-

но, что вблизи температуры плавления концентрация 

межузельных гантелей лишь в 2–3 раза меньше концен-

трации вакансий. Термоактивируемая генерация меж-

узельных гантелей позволяет объяснить существенный 

нелинейный рост теплоемкости в области предплавиль-

ных температур, природа которого до настоящего вре-

мени не имела однозначной интерпретации [13]. Таким 

образом, межузельные гантели играют важную роль  

в механизме плавления металлических одноатомных 

кристаллов. 

Общеизвестно, что межузельные гантели существуют 

во всех основных кристаллических структурах [14; 15]. 

Характерным свойством межузельных гантелей является 

их способность эффективно взаимодействовать с по- 

лем внешних напряжений. В результате этого взаимо-

действия, помимо однородной деформации, возникают  
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дополнительные деформации, связанные с локальным 

нарушением симметрии кристалла в области дефектов 

[16–18]. Аналогично, при наличии однородной дефор-

мации в области межузельной гантели возникают неод-

нородные (индуцированные) напряжения. Неоднород-

ные деформации в кристалле являются обратимыми,  

в отличие от аморфной системы, где неоднородные де-

формации вызваны необратимыми перемещениями 

атомов в области «дефектов».  

Идентификация межузельных гантелей в кристал-

лической структуре не вызывает каких-либо затрудне-

ний. В то же время идентификация «дефектов» в некри-

сталлическом веществе является весьма нетривиальной 

задачей. Решению этой задачи посвящена настоящая 

работа. Компьютерное моделирование меди показало, 

что после плавления кристалла межузельные дефекты 

остаются идентифицируемыми структурными едини-

цами в жидком состоянии и сохраняют основные свой-

ства межузельных гантелей в кристалле [19]. Для иден-

тификации в аморфной структуре атомных конфигура-

ций, подобных межузельным дефектам в кристаллах, 

использовались основные свойства межузельных ганте-

лей, а именно их высокая чувствительность к сдвиго-

вым напряжениям [5] и особенности спектра колеба-

тельной плотности состояний атомов, формирующих 

межузельную гантель [20]. 

Цель работы – показать, что аморфный алюминий 

содержит группы атомов, которые проявляют основные 

свойства межузельных гантелей в кристалле, то есть 

имеют высокую сдвиговую восприимчивость и харак-

терные особенности колебательного спектра. 

 

МЕТОДИКА МОДЕЛИРОВАНИЯ 

Для реализации компьютерной модели алюминия 

был использован классический молекулярно-динами-

ческий пакет LAMMPS [21] с межатомным потенциа-

лом типа EAM (метод погруженного атома) [22]. Мо-

дель аморфного алюминия была получена следующим 

образом. Монокристалл, состоящий из 4000 атомов 

(10×10×10 трансляций элементарной ячейки), плавился 

и выдерживался при температуре 2000 К в течение  

10 ns. Контроль температуры осуществлялся термоста-

том Нозе-Гувера (Nose-Hoover) [23; 24], контроль дав-

ления производился баростатом Берендсена (Berendsen) 

[25]. Затем осуществлялось охлаждение до 0 К со ско-

ростью 1013 K/s. Интегрирование уравнений движения 

осуществлялось методом Верле (Verlet) [26; 27], шаг 

интегрирования по времени был выбран равным 2 fs, 

что соответствует примерно 0,015 периода колебаний 

атомов. Минимизация потенциальной энергии системы 

(структурная релаксация) в результате которой атомы 

занимали устойчивые положения, производилась мето-

дом наискорейшего спуска. Колебательная плотность 

состояний вычислялась как квадрат модуля Фурье-

преобразования автокорреляционной функции скорости 

атомов v(t) [28]: 

 
2
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РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЙ 

В результате моделирования были рассчитаны ком-

поненты тензора диаэластической поляризуемости меж-

узельной гантели и вакансии в монокристаллическом 

алюминии. Установленная связь тензора диаэластиче-

ской поляризуемости с основным параметром меж-

узельной теории – сдвиговой восприимчивостью – по-

зволила оценить величину сдвиговой восприимчивости 

как для межузельной гантели, так и для вакансии. Из 

усредненных (сдвиговых) компонент матрицы сдвиго-

вой восприимчивости было получено значение сдвиго-

вой восприимчивости 5,26i  для межузельной ган-

тели. Этот результат близок к экспериментальному зна-

чению ,227i  полученному путем анализа измере-

ний модуля сдвига монокристалла алюминия [29]. 

Расчет диаэластической поляризуемости и сдвиго-

вой восприимчивости монокристалла алюминия был 

проделан и для вакансии. Компоненты тензора диаэла-

стической поляризуемости оказались приблизительно 

на порядок меньше, чем для межузельной гантели. 

Компоненты матрицы сдвиговой восприимчивости для 

вакансии тоже на порядок меньше, чем для межузель-

ной гантели, что находится в соответствии с результа-

тами работ [16; 30]. Сдвиговые компоненты тензора 

диаэластической поляризуемости позволяют рассчитать 

значение сдвиговой восприимчивости, которое согласу-

ется с экспериментальным значением 2v  для вакан-

сии в алюминии [30]. Таким образом, сравнение сдви-

говых компонент матрицы сдвиговой восприимчивости 

для вакансии и межузельной гантели приводит к выво-

ду о том, что межузельные гантели должны произво-

дить на порядок большее уменьшение модуля сдвига  

в отличие от вакансий, что находится в полном соответ-

ствии с экспериментами по алюминию [12; 29; 31]  

и меди [32; 33]. 
Для аморфного алюминия была произведена оценка 

концентрации структурных дефектов. Для этого срав-
нивались характерные значения тензоров поляризуемо-
сти монокристалла с одним дефектом и усредненной 
интегральной поляризуемости аморфного алюминия. 
Среднее значение диагональных компонент тензора 
диаэластической поляризуемости кристаллического 

алюминия составило 31069,0  crystal  GPa, а для 

аморфного алюминия – 3100,82  glassdefN  GPa. 

Тогда концентрацию дефектов в аморфном алюминии 
можно оценить как 

 

%3%100 





crystal

glassdef

N

N
c ,              (1) 

 

где N – число атомов в модельной системе. Кроме того, 

концентрацию структурных дефектов можно оценить, 

используя основное уравнение МТ, которое для стекло-

образного состояния будет иметь следующий вид 
 

 cGG g
crystalglass  exp ,                 (2) 

 

где 4,11glassG  GPa,  

5,30crystalG  GPa,  

безразмерная величина 1g  и .27   

С указанными выше параметрами уравнение (2) дает 
концентрацию дефектов %,7,3c  что довольно близко 

к расчету по формуле (1). 
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Для расчета тензоров диаэластической поляризуе-

мости отдельных структурных дефектов в аморфном 

алюминии необходимо было сначала эти дефектные 

области каким-либо образом идентифицировать [16]. 

Если предположить, что дефекты распределены равно-

мерно по объему модельной системы, то можно оце-

нить характерный размер структурного дефекта. Зная 

концентрацию дефектов (около 3 %), легко вычислить, 

что на один структурный дефект приходится примерно 

33 атома, что соответствует размеру дефекта 

Rdef ~ 1,2a, где постоянная кристаллической решетки 

алюминия a = 4,05  . 

Для монокристаллического и аморфного алюминия 

были определены локальные тензоры диаэластической 

податливости отдельной межузельной гантели. Расчеты 

диаэластической податливости дают принципиальную 

возможность сравнить локальные характеристики дефек-

тов в кристаллическом и аморфном алюминии. Меж-

узельные дефекты проявляют высокую чувствительно-

стью к сдвиговому напряжению. Это означает, что  

в тензоре диаэластической податливости сдвиговые 

компоненты должны быть намного больше по абсолют-

ной величине, чем дилатационные компоненты. Дейст-

вительно, расчеты локальной диаэластической податли-

вости для кристаллического алюминия показали, что 

среднее значение сдвиговых компонент примерно  

в 11 раз превышает значение дилатационных компонент. 

Для аморфного алюминия наблюдается аналогичная 

ситуация, т. е. среднее значение сдвиговых компонент  

в тензорах локальной диаэластической податливости 

примерно в 11–12 раз больше, чем для дилатационных 

компонент. Это свидетельствует о том, что соответст-

вующие локальные области в стекле (дефекты) облада-

ют повышенной сдвиговой чувствительностью. 

Было показано, что колебательные спектры дефект-

ных атомов в аморфном алюминии имеют те же харак-

терные особенности, что и атомы, образующие меж-

узельную гантель в кристалле. На рисунке 1 а показана 

колебательная плотность состояний одного из атомов, 

образующих межузельную гантель в монокристалле 

алюминия. В колебательном спектре присутствуют ха-

рактерные низкочастотные (около 2 THz) и высокочас-

тотные (выше дебаевской частоты) пики. Эти особенно-

сти колебательной плотности состояний были предска-

заны для ГЦК решетки довольно давно [20; 34]. Для 

сравнения на рисунке 1 б представлена локальная коле-

бательная плотность состояний атомов, принадлежащих 

к идеальной решетке. В этом случае низкочастотные  

и высокочастотные пики колебательной плотности со-

стояний, характерные для межузельной гантели, отсут-

ствуют. На рисунке 2 показаны локальные колебатель-

ные спектры двух разных атомов в аморфном алюми-

нии, которые были идентифицированы как дефектные, 

то есть испытывающие большие неоднородные смеще-

ния при сдвиговой деформации. 

Видно, что на рисунке 2 спектры также имеют вы-

раженные низкочастотные и высокочастотные пики. 

Таким образом, колебательные спектры «дефектных» 

атомов аморфного алюминия сохраняют основные чер-

ты колебательных спектров межузельных гантелей  

в кристалле. 

 

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ВЫВОДЫ 

Анализ колебательных спектров и индуцированных 

напряжений в кристаллическом и аморфном алюминии 

показал, что в аморфном состоянии присутствуют 

атомные конфигурации, обладающие характерными 

свойствами межузельных гантелей в кристалле. Полу-

ченные результаты могут служить подтверждением ос-

новной идеи МТ о том, что плавление кристаллов про-

исходит за счет быстрой генерации межузельных ганте-

лей, которые остаются идентичными структурными 

единицами в жидком состоянии, а также в твердом не-

кристаллическом состоянии, полученном закалкой рас-

плава. 

Работа выполнена при поддержке Министерства 

образования и науки Российской Федерации в рамках 

проекта 3.1310.2017/4.6. 
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Рис. 1. Локальные спектры колебательной плотности состояний. (а) – для отдельного атома,  

принадлежащего к межузельной гантели; (б) – для произвольного атома идеальной решетки 
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Рис. 2. Локальная колебательная плотность состояний атомов,  

принадлежащих двум различным дефектам в аморфном алюминии 
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Abstract: The paper covers the study of microscopic mechanisms of melting of metals and the structural relaxation of 

metallic glasses. Despite the extensive efforts and numerous important results obtained in this field, this task does not have 

a generally accepted final solution. One of the main issues is the microscopic nature of structural defects in metallic glass-

es – the nanosized regions, which are responsible for the evolution of their physical properties under the external influence. 

The interstitialcy theory (IT) proposed by Granato provides the advanced interpretation of nature of such defects.  

The interstitialcy theory is based on the unique hypothesis of the interstitialcy mechanism for melting of metals and asso-

ciates heat effects in the glass with the shear elasticity of a maternal crystal. 

The experimental study and computer simulation of the diaelastic effect near the melting temperature Tm of crystalline 

aluminum provided a strong evidence of the avalanche generation of interstitial dumbbells near Tm. In this work, the au-

thors carried out the computer simulation to check the presence of interstitial dumbbells (or similar atomic structures) in 

the solid glassy state produced in the result of melt- quench. 

The computer simulation shows that the amorphous aluminum produced by rapid melt quenching contains a significant 

number of “defects” similar in their properties to the interstitial dumbbells in the crystalline state. Although these “defects” 

do not have any well-defined uniform topological structure, unlike the defects of crystal, and they can be exactly identified 

by their basic properties – high sensitivity to shear stresses and typical low/high-frequency peculiarities of the spectrum of 

the vibrational density of states of the “defective” atoms. 

Using the methods of molecular dynamics and statics, it is shown that the solid non-crystalline aluminum contains  

the specific atomic configurations similar to the interstitial dumbbells in the crystalline state, which can be considered as 

the amorphous structure “defects”. 
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