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1. Введение

Твердое тело со свободной поверхностью под на-

грузкой представляет в общем случае неравновесную

систему. Релаксация такой системы к состоянию равно-

весия начинается, прежде всего, в поверхностном слое

и осуществляется переносом массы. По этой причине

состояние поверхности твердых тел определяет ход

многих практически важных процессов, таких как начало

перехода к неупругой (обратимой и необратимой) де-

формации, зарождение и накопление микротрещин при

различных условиях деформирования. Массоперенос в

поверхностном слое сопровождается формированием

паттерна. В литературе хорошо изучен паттерн в виде

канавок и прилегающих к ним валов [1–3]. Этот тип пат-

терна отражает упруго-диффузионную неустойчивость.

Данная неустойчивость проявляется и развивается при

диффузионном переносе массы с коэффициентом диф-

фузии, зависящим от локального значения кривизны по-

верхности. Чем острее канавки, тем быстрее протекает

массоперенос.

В работах [4–6] методом сканирующей туннельной

микроскопии было показано, что в зависимости от

материала образца, величины нагрузки σ и времени

действия τ нагрузки наблюдаются другие типы паттерна.

Характерными среди них являются четыре типа.

1. Паттерн в виде мелкой хаотической ряби (по-
верхность Ge (111) при σ ≈ 36MPa [4], поверхность

аморфного сплава Fe70Cr15B15 при σ ≈ 300MPa [5]).
Амплитуда и пространственный размер ряби доходят

до 10 nm. Паттерн является динамическим (непрерывно
меняющимся) и имеет фрактальную структуру.

2. Уединенные высокие волны на фоне мелкой хао-

тической ряби (поверхность Ge (111) при σ ≈ 40MPa,

τ = 1 h). Высота волны и ее ширина доходят до 100 nm.

Волны живут конечное время, составляющее единицы–
десятки минут. При данной нагрузке они образуются

неоднократно и также имеют фрактальную структуру.

3. Стационарное хаотичное распределение шерохо-

ватостей с фрактальной структурой (поверхность
Ge (111), σ ≈ 40MPa, τ ≈ 2 h, поверхность аморфного

сплава Fe70Cr15B15, σ ≈ 300MPa, τ ≈ 10min). Высота и

ширина неоднородностей достигают 100 nm.

4. При временах порядка часа и более на поверхно-

сти аморфного сплава Fe70Cr15B15 образуются струк-

туры с выраженной периодичностью [6]. При нагруз-

ке ≈ 300MPa пространственный период в направлении

действия нагрузки составляет ≈ 100 nm, а высота до-

стигает 800 nm [5]. При σ ≈ 500MPa и τ = 140min

образуется система полос, ширина и глубина кото-

рых достигает 103 nm, а пространственный период —

3 · 103 nm.

Формирование паттерна в виде ступенек, зубчатых

структур [7], разномасштабных однонаправленных гоф-

ров [8] на поверхности кристалла наблюдается и при

пластической деформации. В этом случае поверхност-

ный деформационный рельеф отражает процессы лока-

лизации деформации, определяемые образованием раз-

личного типа дислокационных структур. Теория такого

типа паттерна развита в [7,8].
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Необходимо отметить, что формирование указанных

выше четырех типов паттерна наблюдается в области

малых нагрузок, при которых структурные превращения

на поверхности являются обратимыми. При снятии на-

грузки поверхность снова становится плоской. При уве-

личении нагрузки выше некоторого порогового значения

в системе происходят необратимые изменения (сбросы,
трещины и пр.).
Механизм и условия образования указанных типов

паттерна на поверхности нагруженных твердых тел в об-

ласти неупругой обратимой деформации остаются не яс-

ными. Прежде всего, согласно [1–3] плоская поверхность
твердого тела под действием приложенной нагрузки

становится морфологически неустойчивой относительно

возмущений с длиной волны λ > λc ≈ γE
σ 2 . Здесь E , γ —

модуль Юнга и поверхностная энергия соответствен-

но. При E ≈ 100GPa, γ ≈ 1 J/m2 и σ ≈ (40−500)MPa

оценки дают значение λc ≈ (105−103) nm, которое зна-

чительно превышает экспериментальные. Далее, разви-

тие неустойчивости путем диффузии приводит к об-

разованию стационарных трещино-подобных структур

в виде гладких канавок и валов с пространственным

периодом, намного превышающим экспериментально на-

блюдаемые значения, по крайней мере, для паттернов

типа 1−3. В отличие от упруго-диффузионной неустой-

чивости формирующийся паттерн динамического типа

отражает коротковолновую неустойчивость плоской по-

верхности. Исключается и возбуждение динамическо-

го паттерна по механизму тепловых флуктуаций из-

за крайне малой вероятности когерентного смещения

большого числа атомов. Проблематичным оказывает-

ся и механизм восходящей диффузии, поскольку воз-

никает задача объяснения смены знака коэффициен-

та диффузии (с положительного на отрицательный).
Учитывая, что формирование паттерна наблюдается

и на поверхности аморфных материалов, использо-

вать дислокационные механизмы для его объяснения

затруднительно.

Физические причины такого положения дел были

рассмотрены ранее в [9]. Обращено внимание на тот

факт, что в неравновесных системах помимо механизма

релаксации, определяемого фонон-фононным взаимодей-

ствием, необходимо учитывать механизмы релаксации,

определяемые электрон-электронным [10] и электрон-

фононным [11] взаимодействиями. Эти механизмы ре-

лаксации имеют чисто квантовое происхождение и при-

водят к динамической неустойчивости системы. При

этой неустойчивости состояния, устойчивые относитель-

но малых возмущений в распределения атомов (в адиа-

батическом приближении), при учете электронных сте-

пеней свободы могут оказаться неустойчивыми.

В строгой постановке решение задачи о развитии

динамической неустойчивости и кинетике образования

пространственно-временны́х структур на поверхности

твердого тела под нагрузкой предполагает использо-

вание методов неадиабатической молекулярной дина-

мики [12]. Но характерные размеры наблюдаемых на

поверхности неоднородностей (десятки–сотни наномет-

ров) и характерные времена (минуты–десятки минут)
делают строгое решение указанных задач практически

невозможным. Выделение в системе двух амплитуд

неустойчивых мод (параметров порядка) [9] позволило

найти локализованное живущее конечное время реше-

ние в виде затухающего автосолитона, как это имеет

место при образовании паттерна второго типа. Но

происхождение других типов динамического паттерна

и его изменение с течением времени в рамках под-

хода [9] не рассматривалось. Настоящая работа яв-

ляется продолжением [9] и ставит своей целью опи-

сание формирующихся на поверхности твердого тела

под нагрузкой динамических пространственно-времен-

ны́х структур.

2. Модель формирования
динамического паттерна

Рассматривается полубесконечный однородный изо-

тропный образец с плоской поверхностью, содержа-

щий N атомов. Каких-либо ограничений на толщину

поверхностного слоя не накладывается. Образец дефор-

мируется одноосным либо всесторонним растяжением

под действием приложенного напряжения σ . Толщина

образца равна h, длина – L, ширина — b и объ-

ем V = hbL. Размеры образца удовлетворяют услови-

ям h ≫ λ0, L ≫ 0, b ≫ 0, λ0 — характерный размер

неоднородностей. Ось x декартовой системы координат

направлена вдоль оси растяжения. Ось z перпендикуляр-

на плоскости образца. Плоская поверхность образца па-

раллельна плоскости x , y . Начало координат находится

в плоскости z = 0. Образец расположен в области z ≤ 0.

Зависимость z = z (x , t) описывает одномерный профиль

поверхности в момент времени t .
Обозначим функции распределения ядер (ионов) и

электронов в образце с плоской поверхностью через

ρ0(r), n0(r) соответственно. Потенциальная (а также

свободная) энергия U0[ρ0, n0] такой системы представ-

ляет универсальный функционал плотности электронов

[13]. При постоянном значении σ потенциальная энергия

системы в принципе может быть вычислена. Точно также

может быть вычислена потенциальная энергия образца с

искривленной поверхностью U [ρ, n]. Здесь ρ(r), n(r) —

функции распределения ядер и электронов в образце с

искривленной поверхностью соответственно. ФункцииU
и U0 представляют два листа потенциальной энергии

системы, пересекающихся вдоль некоторой линии при

σ ≥ σd . Переход с одного листа на другой возможен

двумя путями.

Первый путь определяется термически активирован-

ными смещениями атомов. Атомы преодолевают потен-

циальный барьер под действием внешней силы и тепло-

вых флуктуаций. На квантовом языке это означает, что
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релаксация системы определяется механизмом фонон-

фононного взаимодействия. Отличительной особенно-

стью термически активируемых смещений является их

некогерентность. Упруго-диффузионная неустойчивость

развивается при данном механизме релаксации. Вто-

рой путь релаксации системы определяется флуктуаци-

ями электронной плотности при электрон-электронном

взаимодействии [9,10]. Перераспределение электронной

плотности сопровождается изменением параметров, ха-

рактеризующих межатомное взаимодействие, и, как

следствие, динамическими когерентными смещениями

атомов. Термин
”
динамический“ подчеркивает, что воз-

буждение таких смещений не зависит от температу-

ры, а определяется только величиной действующей си-

лы. Неравновесные состояния, устойчивые относитель-

но термически активируемых смещений атомов, при

значении приложенного напряжения выше некоторого

порогового значения σd могут оказаться неустойчивы-

ми относительно флуктуаций электронной плотности.

Отметим три отличительные особенности динамических

смещений. Во-первых, их возбуждение практически не

зависит от температуры, а определяется только ве-

личиной действующей силы. Во-вторых, динамические

смещения являются когерентными. В-третьих, переход

системы в состояние с более низкой потенциальной

энергией происходит без преодоления потенциального

барьера. Возбуждение динамических смещений атомов

может менять динамику и кинетику атомов в твердом

теле с поверхностью.

Пусть перераспределение электронной плотности со-

провождается возбуждением локализованных динамиче-

ских смещений атомов, приводящих к изменению мор-

фологии поверхности, то есть 1z (x) 6= 0. Характерный

размер области локализации равен l . Предполагается,

что области локализации периодически распределены

вдоль оси x . Учитывая характерные размеры возмуще-

ний (десятки и сотни нанометров) и времена (минуты–
десятки минут), непосредственное вычисление 1z , на-
пример, методом функционала плотности вряд ли воз-

можно. В этой ситуации необходимо использовать дру-

гие подходы и методы.

Один из таких подходов развит в теории систем, да-

леких от состояния равновесия [14, 15]. В этом подходе

рассматриваются возмущения вида

1z ∼ a exp(γt) cos(kx), (1)

где a — амплитуда, t — время, k — волновое число,

γ(k) — коэффициент. Это возмущение определяется

динамическими смещениями атомов и ведет себя следу-

ющим образом. При σ < σd для всех волновых векторов

Re(γ) < 0, и возмущения в распределении атомов зату-

хают. При σ = σd для возмущений с волновым вектором

kd Re(γ) = 0. Возмущение с таким значением волнового

вектора представляет неустойчивую моду. Если σ > σd ,

то Re(γ) > 0. Возмущения в распределении атомов на-

растают. Вблизи порога устойчивости волновые вектора

находятся в окрестности kd

k1 < kd < k2,
k2 − k1

kd
≪ 1. (2)

Здесь k2 − k1 — ширина интервала волновых векторов.

В общем случае рассматривается непрерывный спектр

волновых векторов. Результирующее смещение пред-

ставляется в виде

1z (x) = q(x) cos(kdx), (3)

где q представляет амплитуду неустойчивой моды. В фи-

зике эту величину принято называть параметром по-

рядка. В рассматриваемом случае q представляет пара-

метр порядка, определяемый динамическими смещения-

ми атомов.

Наличие термических флуктуаций приводит к разру-

шению когерентности динамических смещений атомов.

В результате каждая мода динамических смещений с

волновым вектором из (1) может затухать. И спектр

волновых векторов в (1) может стать непрерывным.

Тем не менее, его ограниченность позволяет записать

мгновенное значение результирующего смещения в виде

(см., например, [16])

1z (x , t) =

i=n−1
∑

i=0

c i(t) cos k ix , (4)

где c i — числа заполнения, n — число когерентных

волн, Ai — амплитуда,

k i = k1 + i1k, 1k =
k2 − k1

n
. (5)

Как обычно предполагается, что c i = 1, если соответ-

ствующая мода возбуждена и не затухает, и c i = 0 в про-

тивном случае. Заметим, что каждую волну в (5) можно

рассматривать как fraton [17]. Величина c i в каждый

момент времени определяется процессами возбуждения

и уничтожения волн с волновыми векторами k i . Сред-

нее значение 1z за время наблюдения τ определяется

выражением

〈1z (x)〉τ =

i=n−1
∑

i=0

〈c i(t)〉τ Ai cos k i x . (6)

Здесь угловыми скобками обозначено усреднение по

времени. Величина 1k помимо свойств поверхности

определяется временем действия нагрузки τ . Чем боль-

ше τ , тем больше n, тем меньше 1k . Распределе-

ния (4), (6) известны как биения. Характерный размер

термических флуктуаций может достигать нескольких

межатомных расстояний. На этих расстояниях будет

происходить нарушение корреляции в динамических

смещениях атомов. В результате распределение смеще-

ний будет не стационарным, а непрерывно меняющимся

случайным образом. Наиболее ярко влияние термиче-

ских флуктуаций будет проявляться при малых временах

наблюдения.

7 Физика твердого тела, 2019, том 61, вып. 4



722 Ю.А. Хон, H. Zapolsky, П.П. Каминский, Е.Е. Слядников

3. Типы динамических
пространственно-временны́х
структур

Удобно вначале рассмотреть случай, когда τ → ∞.

В этом случае все 〈c i〉 принимают стационарные зна-

чения c i0 для всех возбужденных статических волн

динамических смещений. Выражение (6) сводится к (3)
при

q(x) =

i=n−1
∑

i=0

[c i0Ai cos k i x ]/ cos kdx . (7)

Качественные особенности формирующегося паттерна

можно понять на примере частного случая, когда все

произведения 〈c i〉Ai в (6) одинаковы и равны A0, а

kd = k1+k2

2
. В этом случае непосредственное суммирова-

ние (6) дает

〈1z (x)〉 = A cos

(

k1 + k2

2
x

)

,

A = nA0

[

sin
n1kx
2

/n sin
1kx
2

]

. (8)

Видно, что формируется стационарное периодическое

распределение смещений, характерное для паттерна чет-

вертого типа. Амплитуда смещений A прямо пропор-

циональна числу суммируемых волн. Пространственный

период 1x определяется нулевыми значениями знамена-

теля амплитуды

1kx
2

= mπ, m = 0, 1, . . . . (9)

Отсюда следует

1x = 2π/1k. (10)

При x = 0 все волны находятся в фазе и при сложении

образуют главный максимум амплитудой nA0. При от-

клонении от этого значения фазы расходятся. Первый

нуль имеет место при выполнении равенства

n1kx0

2
= π. (11)

Отсюда следует

x0 = 2π/n1k. (12)

Из (8), (10), (12) видно, что чем больше число сумми-

руемых волн, тем больше пространственный период, тем

острее главный максимум.

При малых значениях τ возбуждается небольшое чис-

ло волн. В общем случае их волновые вектора в каждый

момент времени принимают случайные значения. В этом

случае образуется хаотическое распределение смещений

с малой амплитудой. На рис. 1 в безразмерных коорди-

натах u = k1x , N = 1z/a (a — межатомное расстояние)
приведен пример такого распределения. Все Ai взяты

равными единице. Подобного типа паттерн наблюдается

0 10 20 30 40 50
–4

–2

0

2

4

u

D
N

Рис. 1. Распределение смещений при c0 = c1 = c3 = c4 = c6

= c9 = 1, c2 = c5 = c7 = c8 = c10 = 0.

–20 –10 0 10 20 30
–60

–40

0

20

40

u

D
N

60

–20

Рис. 2. Распределение смещений при c0 = c1 = c2 = c3 = 10,

c4 = c5 = c6 = c7 = c8 = c9 = c10 = 0.

при временах наблюдения порядка секунд–минут во всех

системах и выше он отнесен к паттерну первого типа.

При увеличении времени действия нагрузки (и соот-

ветственно n) возможна ситуация, когда какая-то часть

волн будет иметь близкие значения разности волновых

векторов. Остальные волны имеют произвольные зна-

чения волновых векторов. Тогда на фоне хаотических

смещений будут возникать локализованные структуры в

виде высоких волн, характерных для паттерна второго

типа. Одно из таких распределений приведено на рис. 2.

Время жизни высоких волн определяется временем раз-

рушения корреляции фаз термическими флуктуациями.

По данным [4] высота волн достигает 100 nm, что на

порядок превышает амплитуду смещений для паттерна

первого типа. При одинаковых амплитудах суммируемых

смещений высокая волна образуется при сложении при-

мерно десяти коррелированных волн.

При увеличении времени действия нагрузки множе-

ство всех волн можно разделить на подмножества, в

которых фазы коррелированы. Между подмножествами
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корреляция в фазах отсутствует. В этом случае образу-

ется хаотическое распределение высоких волн (паттерн
третьего типа). Время жизни каждой волны по-прежнему

определяется временем разрушения корреляции фаз тер-

мическими флуктуациями.

При дискретных значениях волнового вектора в (6)
суммируется конечное число волн. Как следствие, ре-

зультирующее распределение смещений будет иметь

осциллирующий характер на всех масштабах наблюде-

ния. Поэтому отмеченная в [4–6] фрактальная структура

поверхностного рельефа может быть объяснена имен-

но этим обстоятельством. Фактически это подтвержда-

ет коррелированный характер динамических смещений

атомов.

Возбуждение динамических смещений атомов приво-

дит к искривлению поверхности. В этом случае хими-

ческий потенциал системы и знак коэффициента диф-

фузии становятся зависимыми от локальной кривизны

поверхности [18]. Большая кривизна поверхности может

приводить к отрицательному значению коэффициента

диффузии. То есть динамические смещения атомов могут

стимулировать восходящую диффузию атомов. Экспери-

ментально это проявляется в том, что система глубоких

канавок и валов будет формироваться при напряжени-

ях, при которых упруго-диффузионная неустойчивость

сама по себе не развивается. Другими словами, ди-

намическая неустойчивость нагруженной поверхности

стимулирует диффузионную неустойчивость. Возмож-

но, что получение фрактальных дифракционных реше-

ток на поверхности платины при напряжении поряд-

ка 300MPa [19] объясняется этим обстоятельством. При-

мечательно, что формирование периодических струк-

тур в этом случае происходит на фоне хаотического

паттерна.

При достаточно низких температурах диффузионные

процессы протекают медленно. И их влиянием на

развитие неустойчивости плоской поверхности можно

пренебречь. Но независимость динамических смещений

атомов от температуры приводит к тому, что рассмот-

ренные выше типы динамического паттерна могут фор-

мироваться и при низких температурах. Представляет

интерес проверить этот вывод экспериментально.

4. Заключение

При достижении порогового значения приложенно-

го напряжения твердое тело становится неустойчивым

относительно возмущений, увеличивающих площадь

его поверхности. Развитие этой неустойчивости сопро-

вождается формированием пространственно-временны́х

структур на поверхности твердых тел. Известная в

литературе упруго-диффузионная неустойчивость не в

состоянии объяснить наблюдаемые экспериментально

при малых нагрузках различные виды динамического

паттерна. В предложенной модели развитие морфо-

логической неустойчивости определяется механизмом

электрон-электронного взаимодействия. При этом ме-

ханизме флуктуации электронной плотности приводят

к изменению межатомного взаимодействия. Как след-

ствие, возбуждаются когерентные, не зависящие от тем-

пературы (динамические) смещения атомов.

Вблизи порога устойчивости системы результирую-

щий профиль поверхности представлен в виде суперпо-

зиции гармонических динамических смещений (статиче-
ских волн) с близкими значениями волновых векторов и

случайными числами заполнения. Хаотичность термиче-

ских флуктуаций приводит к случайному изменению фаз

и амплитуд статических волн и определяет особенно-

сти динамических пространственно-временны́х структур

на поверхности нагруженного твердого тела. Выяснено

происхождение наблюдаемых экспериментально типов

паттерна на поверхности кристаллических и аморфных

твердых тел под нагрузкой.
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