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ПЛОТНОСТЬ КОЛЕБАТЕЛЬНЫХ СОСТОЯНИЙ В СТЕКЛАХ

Ю. М. Гальперин, В. Г. Карпов, В . Н. Соловьев

Предложена теория колебательных спектров стекол, основанная на 
учете статистических флуктуаций локальных упругих констант. Уста
новлено существование двух характерных энергий, ?гсо 4 и 'Йсо2, разде
ляющих спектр на области качественно различного поведения плотности 
состояний n (T iоз). При малых частотах, со« соi, рост плотности состояний 
определяется аддитивными вкладами фононов и невзаимодействующих 
между собой квазилокальных колебаний в случайных мягких атомных 
потенциалах стекла. В промежуточной области, квазилокаль-
ные колебания сильно взаимодействуют с фононами, что делает их 
вклады супераддитивными. При со>со2 рост я (/ко) замедляется. В ре
зультате n(hu>) растет сначала быстрее, а затем медленнее, чем дебаев
ская плотность состояний. Аналитическое выражение n (h со) получено в 
формализме Г-матрпцы в области со<со2, включающей область сильного 
рассеяния. Произведен численный расчет /г(/ш) в приближении ко
герентного потенциала. Теория предсказывает качественно универсальное 
поведение /г(/ко) в различных стеклах.

1. Введение

Эксперименты по измерению теплоемкости [1,2], рассеяния нейтронов 
[3—5], комбинационного рассеяния света [6] свидетельствуют, что плот
ность колебательных состояний стекол 72 (Лео) ведет себя более или менее 
универсально, мало меняясь от одного материала к другому. При этом 
она, однако, существенно отличается от плотности состояний кристаллов. 
В области самых низких энергий /ш <1 К поведение п (/гео) «const соответ
ствует известной модели двухуровневых систем (ДУС) в двухъямных 
атомных потенциалах [7,8]. Однако при более высоких энергиях, йсо^ 
^10 К, поведение n(hca) не описывается моделью ДУС. В этой области 
экспериментальные данные [3—5] демонстрируют сложную зависимость 
n(hсо), которая сначала возрастает более резко, чем дебаевская плотность 
•состояний g(Hо))00̂ 2, а затем становится более пологой, с тенденцией 
к дальнейшему спаду. Такое поведение изображено на рис. 1, а.

В недавних работах [9,10] описанное поведение п(Нса) объяснялось 
на основе постулата о фрактальной структуре стекол. Предполагалось, 
что возбуждения с длинами волн rk< L , называемые фрактонами, принад
лежат выделенной фрактальной структуре с радиусом корреляции L и ма
лой эффективной фрактонной размерностью d~ 1. Плотность состояний 
фрактонов п(Ь(й)°°cod_1 при cd> s/L (s — скорость звука) сопоставлялась 
с пологим участком зависимости при высоких энергиях. В этом подходе 
оставался необъясненным вид плотности состояний n(/m )~const при ма
лых энергиях. Кроме того, с нашей точки зрения, постулат о наличии 
в стеклах фрактальной структуры, ограничивающей распространение 
коротковолновых возбуждений, не имеет физических оснований.

В настоящей работе предложено иное объяснение зависимости 7г(/ш) 
в широкой области энергий: от самых низких (Ясо<1 К) до энергий, 
сравнимых с дебаевской, 7zcô 7/gjd. Оно основано на учете флуктуаций 
локальных упругих констант в неупорядоченной атомной системе стекла 
и сводится к следующим утверждениям. В мягких атомных потенциалах, 
возникающих благодаря флуктуациям, реализуются квазилокальные ко
лебательные состояния со случайными параметрами. При малых энергиях
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Рис. 1. а) Частотная зависимость плотности состоянии в ствклоооразном SiOj. 
из работы [3]. Штрихом показана дебаевская плотность состоянии. На верх
ней шкале для последующего сравнения мы отложили относительные значе
ния энергии со/сор, где tUoD -  дебаевская энергия; б) энергетическая зависи
мость плотности состояний, рассчитанная в приближении когерентного потен

циала. Штрихом показана дебаевская плотность состояний

они представляют ДУС с плотностью п (Лео) ~ const. Состояния с больши
ми энергиями близки по типу к обычным колебаниям дефектов смягчения 
в кристаллах. Им отвечает быстро растущая с энергией плотность тг(/ш). 
При достаточно высоких энергиях состоянии оказывается так много, что 
они сильно взаимодействуют и обобществляются. Такое изменение харак
тера состояний приводит к выполаживанию зависимости ??(/гсо), которое 
мы сопоставляем с верхней частью кривой рис. 1. Ш

По постановке задачи наш подход в некоторой степени близок к рас
смотрению Монтгомери [11], который показал, что флуктуации упругих 
констант увеличивают плотность низкочастотных колебаний. Однако рас
смотрение [И] было выполнено при двух сильных ограничениях. Во-пер
вых, предполагалось, что флуктуации не приводят к появлению квазило- 
кальных колебаний. Во-вторых, рассмотрение [11] ограничено гармони
ческим приближением. Эти ограничения не выполняются в наиболее ин
тересной области малых частот, отвечающих сильному локальному 
смягчению упругих констант. ;

Предложенный нами подход своооден от этих ограничений. Он учиты
вает как наличие квазилокальных колебаний, так и эффекты ангармондз- 
ма в сгекле. Наш подход позволяет при необходимости учесть также изо
топический беспорядок. Его результаты качественно не зависят от типа
беспорядка, тем самым объясняется универсальное поведение плотности 
состояний в стеклах.

Дальнейшее изложение организовано следующим образом Сначала мы 
рассмотрим общую задачу о плотности колебательных состояний атомной 
системы с некоррелированными случайными локальными возмущениями. 
Полученные при этом результаты выражают n(tm) через параметры и за

С0СТ0ЯШ,й в идеальной решетке-

ванных колебаний для стекла. Сделанные г Параметры изолир2
энергетической зависимости плотности с о с т о я н и й ° Е  мьГшдкреП»'1 
численным расчетом в приближении когерентного потенциала
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2. Колебательная плотность состояний в случайной
атомной системе

Постановка задачи этого раздела состоит в следующем. Предположим, 
что в упорядоченной атомной системе задан единственный дефект, харак
теризуемый узельным возмущением £7, приводящий к появлению квази- 
локального состояния (на фоне сплошного спектра). Это состояние ха
рактеризуется энергией /гео и шириной Г, которые зависят от возмуще
ния U п плотности g{h(d) \  сплошного спектра упорядоченной системы. 
В рассматриваемой задаче случайные нескоррелированные возмущения 
имеются на каждом узле и характеризуются вероятностным распределе
нием р(£7). Если бы узельные квазилокальные состояния не взаимодей
ствовали между собой, то задача определения соответствующей затравоч
ной плотности состояний n0(fiG)) при заданном виде £7, р (£7), £?(/гео) ре
шалась бы тривиально. Основная трудность состоит в определении плот
ности я (/гео) при учете взаимодействия между состояниями отдельных 
узлов.

Хотя сформулированная задача близка по постановке к известным за
дачам о плотности электронных состояний неупорядоченных систем (см., 
например, [12]), она имеет свою специфику: рассматриваемые здесь 
узельные возмущения являются не истинными потенциалами, а псевдо- 
потенциалами, т. е. сами зависят от энергии, £7=£7(/гео). Этот факт хоро
шо известен в теории колебаний дефектов в кристаллах. Например, для 
изотопического дефекта [13, 14]

(яU=eAM, е=(Й ш )2.

Для дефекта силовой постоянной х также можно ввести эффективное ло
кальное возмущение £7, которое входит в уравнение для спектра 1—UG\ 
где G0 — функция Грина кристалла. В этом можно убедиться, рассмотрев 
конкретные модели дефектов силовой постоянной [13,14]. Для значи
тельных искажений силовой постоянной можно написать явное выраже
ние [14]

£7=ее*/(е—ех), е *=/г2х/М, (2)

где М — масса атомов решетки. Именно псевдопотенциальный характер 
узельных возмущений (в частности, зависимость £/«>в при е->0) обеспе
чивает существование границы спектра при е = 0  и его звуковой характер 
в пределе больших длин волн для неупорядоченной атомной системы.

Излагаемая ниже теория не использует явного вида зависимостей 
U (е) типа (1) или (2). Однако существование таких зависимостей неяв
но проявляется в энергетических зависимостях плотности п0 затравочных 
состояний и их ширин Г, через которые выражается искомая плотность 
состояний (см. ниже (22)).

Начнем с качественного анализа плотности состояний. Мы полагаем, 
что затравочная функция распределения тг0(/гео) быстро убывает с умень
шением со при ео-^0 (подробное обсуждение вида 710(/гео) дано в разд. 3). 
В пределе ео-^0 затравочная плотность п0 оказывается очень малой. Со
ответственно мало и рассеяние фононов на этих состояниях. Поэтому еле- 
дует ожидать, что при со ^0 плотность состоянии определяется аддитив- 
ными вкладами квази локальных колебаний и фононов.

п (/гео) —п0 (/гео) + g  (/гео) (3)

С ростом 01 значительно усиливается рассеяние фононов на резонанс
ных квазилокальных колебаниях олагодаря росту их плотности нД/го)) 
и ширины Г (/гео). Приближение (3) полносзыо разрушается, когда соот
ветствующая длина пробега (по! Аг) 1 сравнивается с длиной волны А,
т. е.

£1=7г0ГА3~1. (4)
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Условие (4) определяет характерную энерппо Пыи ього1,ая меньше дег,а. 

*BCl Z Z r ™  по смыслу У— р( мНи м ° а я "

описывает Тремя'жимГсостояшш, обусловленное рассеянием. Велич,,,*' 
м Г р а с т е т  с ростом Такое зави сящ ее.отверг™  ушир^ние ур;), „
очевидным образом приводит к «перека ггОС1теднее означает что 
™  (т е при t a S U )  плотность состоянии должна расти быстро,

'1еМПриведеннь!е аргументы и вывод о супераддитивности плотностей ква. 
зилокальных колебаний и фононов перестают бь.ть справедлив:шш ,в об. 
ласти достаточно больших энергий, при которых вели а г 2 сравни, 
вается с характерной шириной спектра /icon, т- е*

■■nQT lg tt® D ~ l- (5)
Для предполагаемых резких зависимостей п0(/ко) и ( ш )  характерная 
энергия /гсо2, определяемая условием (5), оказывается меньше / ш ^  Отсю
да следует, что предсказанный выше быстрый poci резолы ирующей^плот
ности состояний гг(/2со) имеет место лишь при со^сог, гшда как в области 
cd2< ( o< cod зависимость гг (/гео) должна быть качественно иной. С учетом
нормпровкн числа состояний

со (|)£)
J n(hto)d(o — J g(hat)db)

( 6 >
О о

можно заключить, что при со>со2 зависимость п(Нсо) должна быть в сред
нем по крайней мере слабее, чем дебаевская зависимость or. В итоге 
мы приходим к энергетической зависимости п (hco) типа изображенной 
на рис. 1, а.

Отметим здесь еще одну интерпретацию условия (5). В области сильно
го рассеяния Im 2>/гсо роль длины волны возбуждения играет величина 
X~ahb)Dlhn 1 = а /£ 2, где а — постоянная решетки (вместо X~acoD/w для 
фононов). Поэтому условие £2< 1  соответствует длинноволновому прибли
жению а условие (5) — нарушению этого приближения.

Перейдем к количественному рассмотрению плотности состояний. 
Пусть идеальной решетке соответствует функция Грина £ аД  где сс, р — 
лидексы узлов. Стандартное выражение

G a,=G a,°+G a, ° T ^ О
(7)

Gat0 посред-связывает функцию Грина Gaр рассматриваемой системы с 
ством матрицы рассеяния 77аР, удовлетворяющей уравнению

71а р = Г Га б а р“1- Uа ^ а 7 ° 7 7-гр,

где Uа -  Узельное возмущение. Вводя «-матрицу отдельного дефекта
(8)

t , = U J ( l G a G r x a ° )  ,

представим уравнение (8) в виде
(9)

^ а р  —  6 a p +  G aT°£Tf 7p(  1 —  б а т ) ?
• "  (1( 

где матрица 7«р связана с Тар соотношением Т = /  т  \т /и
является точным, причем второе слагаем а « 0 Уравнение (К
взаимодействие между отдельными квазилокятп „  г описыва
метры которых определяются полюсами случайных Колебаииями’ паР 

Если уравнение (10) решено и тех/сам J  X амплитуд
(7), плотность состояний можно найти испРеДвЛеНа фуикция 11’!"

но наптц' используя соотношение (с
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[14])
к(е)

1
— lira Im 
л; т->+о m . d(ja \ 11 I ^ a a  ( 8  q)J *

a d& (H )

Здесь и далее используется обычное в теории колебаний представление

G V (e )
к

exp[£k(ra—Гр) ] 
е—еА

6 ек° ехр[/к(га—Гр) ] ( 12)

с энергетическими переменными е =  (/гео) “ и 8k=(^c0k)‘1, где к — квази- 
волновоп вектор фонона частоты сок [13, 14]. При этом узельная функция 
Грина

Gaa° -  Р (е) =  £  G*  =  Д“ ‘ (е) +  tag (в ) , (13)
к

где 1 (8) обозначает вещественную часть.
Мы решим уравнение (10) в длинноволновом приближении ^2^1, Ко- 

торое включает режимы не только слабого (£ i< l ) ,  но и сильного (§ 1 ^ 1 ) 
рассеяния фононов. Оказывается, что при ^2^1 можно заменить величину 
/т в (10) ее средним значением £=<£т>. Это соответствует приближению 
усредненной £-матрицы [12]. В Приложении показано, что поправки к ре
шению таким методом в данной задаче малы по параметру £2* Физически 
возможность замены £т на t в условиях сильного рассеяния обусловлена 
-самоусреднением амплитуд £т на больших пространственных масштабах 
А о т в е ч а ю щ и х  резонансному рассеянию длинноволновых возбужде
ний. Самоусреднение связано со спецификой рассматриваемой задачи, 
в которой концентрация 7г0Г резонансных квазилокальных состояний доста
точно сильно растет с ростом энергии. Благодаря этому в объеме X3 (при 
Х^а) содержится большое число рассеивающих центров и их амплитуды 
/ т самоусредняются.

В приближении усредненной ^-матрицы уравнение (10) легко реша
ется:

tq exp[i‘k(rtt—гр) ]
l+ f [ /> (e ) -G ekT ’

Вычисление сумм в выражении для плотиостн состояний (11) вновь про
водится с учетом самоусредняемости величин ta. Результат имеет вид

п(е)
1 Г „ /  A[dU/d&]\\S) [ l  — ' ■)}
Я

(15)

где собствепио-эиергетическая часть усредненной функции Грина 

В выражении (15) фигурируют средние значения
(10)-

A[ f ( U) ] НЮ
UP

lim j  dUp(U)
T-*+0

t(TJ\
1—U (e—i^)P(e—iy) (17)

где f (U)  представляет U, dU/de или 1. В рассматриваемых случаях ве
щественная часть интеграла (17) в основном определяется окрестностью 
U=0  максимума р(С7), в которой можно пренебречь отличием знаменате
ля от единицы. Мнимая часть определяется близким к вещественной оси 
полюсом подынтегрального выражения. В результате

Alf(U)]^<f(U)>+i7i[p(U)f(U)U]Uamл, (18)
где </(С/)> обозначает обычное среднее.
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n ( m  dU/de\u=B можно вырази. 
Фигурирующие в (18) ^ ^ ^ к в а з и л о к а л ь н ы х  колебаний: е Г(е);

qeDe3 характеристики изолирован! ' нНое квазилокальное колеоавйе
» д ля этого рассмотрим изолирова вим его энергвтичес^
порождаемое узельным в о з м у щ е н и е м ^ .^  уравнение, определяю ^ 
переменную в виде e+ Ĵ- с
полюса амплитуды t (9). пг/ \ ,

Отделяя вещественную и мнимую мс ■ , j
^ m U T T / rU .) , , ,

I1 /?(е), Г п ширину Г изолированного
Уравнения (20) определяют положены низкочастотным колебаниям
колебания. Условие Г « е  соответствует

я gR1 {dU/ dz) v=в-

[13, 14]. Плотность такпх колебаний
л„(е)= p[B(e)}\du l d e \ a ^ ( 21)

‘ „ ,,,оч (20) (21) формула (15) для плотностиС учетом выражении ( J o ) ,  \ > *
состоянии принимает впд , 2 \ R m

л Г 1 + 1 / 2

2=R
Щг+%г

1+£22
п0Т
gR

(23)

Заметим, что определение (23) для с точностью до несущественных' 
численных сомножителей совпадает с (5). В этом можно уоедигься, ис
пользуя дебаевскую модель, в которой

у* / ~ \ '/*
g ( e )

3
2 e D a 3  ' 8 л

8 D
(24)

R(e)~R(0)  = —8г>/3 при e < e D= (^cdd) \
С этой же точностью параметр из (4) можно представить в виде

1 |Д/е| n0Tlge. (25)
Параметры н | 2 растут с ростом е благодаря резким зависимостям 
Ио(е) и Г(е) (см. разд. 3).

Выражение (22) в равной мере применимо как к беспорядку силовых 
констант, так и к изотопическому беспорядку; различие между этими слу
чаями сводится лишь к надлежащему выбору Г в (22). Кроме того, вы
ражение (и ) не ш раиичено гармоническим приближением: учет ангав-
Г ‘Ит \  “ !ается только на виде Р(е) п Г. Применимость выраже
ния (--) ограничена помимо условия I сравнительно низкочастотной 
часть^спектра (практически e < e D/3), в которой справедливы выражения

чения e.d Меиьшее° иТ них' щ 8̂ т е т с 'т в у ВЛЯЮТСЯ ДВЙ хаРактеРных зна' 
|1 т 2 |= е .  При 1 ,> 1 > |г’ пл’отиостт » ил  ‘ условию при которое
быстрее, чем (3) за счет уситтетг * Ё Растет с ростом е нескольипри [im 2| >е, 8авп«,'моста ^

12=1 в (22). При | 2» 1 ,РТ. е° "га Р> е ’ е= Е г> е*’ отвечающего условии
имеет место убывающая завнсимость

п(е) R j
Г Im[P(e-p )];«o ,3^ i

Г
(21

Однако эта зависимость реализуется вне „г 
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7/(в) яри мы м°жем только на основании условия нормировки (6).
0Ти выводы соответствуют качественным соображениям, изложенным в 
лачале настоящего раздела, и подтверждают критерии (4), (5). Харак
терные значения переменной связаны с введенными выше характерными
Сергиями: e1|2=(fto),,2)2.

3. Изолированные квазилокальные колебания

рассмотрению изолированных колебаний в мягких потенциалах стекла 
посвящен ряд работ [15—18], и наше изложение будет кратким. Его 
основная цель — конкретизировать величины п0, £i, £2, Г в выражении 
для плотности состояний.

Следуя [15—18], можно описать мягкие потенциалы одномодовым раз
ложением

V(x) ==&>['\}(xlaQ)2+t(x/a0):i-{'(xla0)'1] при tz< 1 .
Здесь &~Ms2 10 эВ — энергия атомного масштаба, 
ный атомный размер, ц и t — случайные величины, 
рых [17, 18]

^(тЬ 0 =  |й|7)о(ц, t) при |ц |« 1 ,

а0~  1 А —характер- 
распределение кото-

(28)

где Рв(ц, t) — плавная, конечная при ц=0 функция. Мягким потенциалам 
отвечает быстро убывающий прп |г) |<1  хвост распределения Р(т], t). 
Потеицпалы (27) могут быть как одноямными, так и двухъямными.

Рассмотрение [15, 16] динамики атомной частицы в потенциале (30) 
выявляет характерный параметр

Ць=(Я2/2Жао2̂ ) ,/з- ( ^ 0 1,/(Г )^1О -2, (29)
смысл которого в том, что энергетические щели Е{ц, t) между уровнями 
в потенциале (27) меняются на величины порядка самих себя при изме
нении параметра ц на величину rjL пли параметра t на величину ц / 2 . 
Это позволяет полагать Р0(Ц, £)=const при вычнсленип плотности со
стояний

гг0(Ясо)=<б(Дсо—Е(ц, /))>
в достаточно мягких потенциалах, поскольку характерные масштабы 5г| 
и бt затухания распределения РоОй 0 по переменным ц и t велики в 
смысле 6r|>r|L, бt>x\bk (реально б/^бг)Х),1 [15, 16]). j

Основные результаты состоят в следующем. Существует характерная 
энергия

1*=#Льа~ АМ А ю */#)*~10К, (30)
по отношению к которой классифицируются возбуждения. При 
возбуждения представляют ДУС в двухъямных потенциалах (27) с 
n0(h(d)= const. Плотность rioVUd) заметно возрастает при энергиях Йсо^и;, 
отвечающих возбуждениям в одноямных мягких потенциалах. Возбужде
ния с энергией /Но>w  реализуются в почти гармонических потенциалах 
(27). Их плотность [17] может быть выражена через переменную 

-г=(Но))2 следующим образом:
п0а3г в /г

где уц — плотность состояний ДУС, известная из экспериментов. Если ве
личина г столь значительна, что при соответствующих ей параметрах 
(П<е/ео и f ^ e / s o )  уже нельзя полагать Р0(ц, 0 = const, то зависимость
пи(е) оказывается более резкой, чем (31).

Интересующие нас особенности поведения п(Нсо) расположены при 
энергиях больше пли порядка нескольких десятков градусов Кельвина
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v чем энергия w (30). Поэтому Bl
I » .  Р » .  1. 0), т. е. ДЛЯ »• Ф»Р“ » лу (3 ,)  <у 'шты»*«
следующих оценках мы используем д

м  —. л тгтг т Т  А 1 Т1 л n Т Т  ТТ А Т? П TI К Т7 I I I  II ш .С\Г* Tirk ^
--------------- ч

дующее за пей замечание).
— *гч А

« ч « « ~  — ........... -  1C'V то1Ша_  ширина Г квазилокального состоя,,йа
Другая нужная нам вели гармоническом приближении известц0е

в мягком потенциале имеет в
выражение [14, 19] Г^ле2̂ (е) (32)

что речь идет о величине пт,
(во избежание недоразумений подчерки ’ увеличивают Г. Их влия 
нулевой температуре). Эфф.кш "™ Р “ “ Т 4 о  п о т .н ц и ,. (27)
пие можно оценить методом l ioj ,  у шейся вмеСте с длинноволновы- 
в неинерциальной системе отсчета, рв у этого в инерциальной
ми смещениями и колеблющейся сред . с гмешениями 
системе отсчета появляется взаимодействие

2№ш=У{х-Ь u ) - V ( x ) , (33)

где £ -  безразмерный вектор, характеризующий пространственную ориен-
тацию квазилокальной моды. Абсолютная величина £ ’ с ’ _ Рет'
ной структуры центра и может быть порядка единицы ил колькщ
единиц. Линейное по хи слагаемое в (33) соответствует гармоническому 
приближению (32). Параметрически оно является основным, все другие 
слагаемые дают вклады, пропорциональные ш2/е<Л или оолее высоким 
степеням этого отношения. Однако ангармонические вклады содержат 
большие численные коэффициенты. Кроме того, наряду с (33) имеются 
ангармонические вклады от взаимодействия с дилатацией вида

х х
а0

Vu +  —  ( Vu)2 +  . . .  ,
ао

также содержащие ur/e. В результате при е порядка нескольких w2 
ангармонические вклады все еще могут значительно превышать (32), 
и следует рассматривать (32) как сильно заниженную оценку Г.

Из (23), (25), (31), (32) следуют выражения

Зл^е/ео) 7/з, (34)
из которых видно, что протяженная область сильного рассеяния £i^l 
существует и описывается в рамках нашей теории (^o^Cl). когда y^I. 
Значения параметров в выражении для у (31) сравнительно мало раз- 
личаются для различных стекол. Взяв как типичные параметры a-Si02:
™  пТ Л п ц 40К [20]’ ” 07 i ° 33 эрг“ ‘см' 3 4 ,2 ]  и полагая в согла- 
сии с (30) ,~ 1 0 К , находим т~100. При этом определяемые условиями 
(4), (5) характерные энергии

Л(о,=Л(ов (лу) ч\ /гсо2=Л(о1>(З л у )-‘/ ’ (35)
составляют Ag)i« 0*3/icon и Afi,* тэ™„  ̂  ̂ ВИДНО. ЧТО ПО 1ГГКЯ ТГА тхяртпт пптт*
сываемая теорией область сильного рассеяния m < м < Г
слишком широкой (хотя параметры теории £ „  ‘Г ' , 2 оказывается 111
пределах). Отметим, что с учетом сделанных ! меняются в широки)*<■>“  ^  (35) нужно рассма/ривать ^

4- Приближе" ие когерентного потенциала.
1исленный расчет

В настоящее время считается что тпшт 
ральных характеристик неупорядочртттг уЧптее приближение для спект 
кого потенциала [12, 21]. В этом метоп л системь1 Да^т метод когерент 
сывается эффективный потенциал о (р) !  КаНчД0МУ УЗЛУ системы припн
ПИЙ играют величины Ua- o .  Самосогласов^тп" ° роль узелЬ11Ы х возмуще 
38q с иое Условие для определение



, ,оСтоНт в ТОМ, что среднее по ансанг 
j l V *  /  .. Ц0 3Ha4eiU,e г'Л1атРицы (9) рав-

<£> =  ( _ _____Uar~(J \
,  1~ (^’а-0)Р(е_ 0) / =  0, (о6ч

,0Стема ведет себя как эффектов» 1igzzxKsr* “~ pr u <•—t
СО

•Р (е -а )
(37)

«ходящая в (36), в свою очередь, содержит п гг».
37) фактически представляют систему четыиег вь!р* жения <36) >

Liiiifi для действительных и мнимых ч астей ^  Ураш1ешш (по Два УРав' 
«0 Re о, Imo, Re Р, I n  Р, подлежащими опремле^пю пеличина'
№н0Я s. Эта система интегральных уравнений 1  Д каждого зна'
ю« градиента: см., например Г22П г,и решалась численно (мето-распределением £ ( .  2 “  б Г З П с З
яй когерентной среды * ( е )  (24). Были найдены реп енпя для ста значе- 
в,ш энергетической переменной е-О.ОШе», 7V=1, 2 , . . . ,  100. Относитель
ная погрешность вычислении при всех энергиях не превышала 10%

Для вычисления плотности состояний использовалось выражение

ге(е)
1

Я < 1 dU/de
1 — (U—а)Р (е—а)

(38)

которое следует из (11) с учетом условия (36). На рис. 1,6 рассчитан
ная плотность состояний изображена в виде зависимости 7г(/гсо) =-----------  ------------  —— г — —~ - виде
=?г[е(^со) ]de/d(hcо) от фононной энергии Ясо=е/2.

Как видно, найденная зависимость тг(/ко) подтверждает выводы ана
литического рассмотрения разделов [2, 3]. Она качественно согласуется 
пс экспериментальной кривой рис. 1, а. В то же время между зависи
мостями рис. 1, а и рис. 1, б имеются заметные различия. Укажем в этой 
связи, что потенциал (2),  использованный в произведенном расчете, отве
чает гармоническому приближению для спектра изолированного дефекта. 
Учет ангармонизма и отличия тг0(е) от зависимости (ol) должен сдвинуть 
пик на кривой /г(Ясо) в область меньших энергий (см. разд. 3). Эю могло 
бы несколько улучшить согласие между кривыми рис. 1,а и рис. , ,

5. Заключение

Полученные результаты имеют качественный характер. Для систем с 
Флуктуирующими упругими константами теория устанавливает существо-

га ооласти различной прир Д • Р оны ЯВЛЯЮТся хорошо определенны- 
юкальных состояниях ела J рассеяния фононные состоя-
111 возбуждениями. Б ооласти о меИьших длины волны фонона,
«ия затухают на масштаоах > Длина затухания X сравпн-
«рпчем X быстро уменьшается с ростом ш д
'ается с постоянной решетки при от > следующ1Ш выводам об энергети- 

Получегшые результаты при„Элятельных состояний в типичных стек-
[еской зависимости плотности к - ,г(йсо)«const обусловлена ДУС 11 в
ах. При Дсо<ш~Ю К  плотное Й0)^ гу возрастающая зависимость
зухъямных потенциалах ( ' „и изолированных колебании па(hсо)
‘ (Йа) соответствует росту плотности

-------  пяжнУю роль могут играть эффекты взаимодеи-
При очень низких энергия Х„ Впе д а вн е ир аб о те Малеева [23].
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в мягких одноямных потенциалах (27). Этот участок простирается до 
Лоц-ЮОК. В интервале между Йю4 и Яо2 теория предсказывает некото
рое усиление зависимости /г (/гео). Однако этот интервал оказывается столь 
узким, что предсказанное усиление практически не проявляется. При 
со^соз зависимость /г(/гео) выполаживается, а затем становится убываю
щей. Описанное поведение качественно согласуется с данными рис. 1, а. 
Приближенный характер теории не позволяет рассчитывать на количест
венное согласие. Другая причина расхождений может крыться в прост
ранственной корреляции узельных возмущений, которая нами совершен
но ие учитывалась.

Изложенная теория приводит к выводу о качественно универсальном 
характере поведения п (/го) типа, изображенного на рис. 1, для некристал
лических систем. По-видимому, наиболее надежной проверкой этого вы-

Рис. 2

вода было бы систематическое исследование неупругого рассеяния нейтро
нов. Такие данные имеются пока для не очень многих некристаллических 
систем: Si02 [3], полимеров [4, 5], металлических стекол [24].

Мы благодарим В. Л. Гуревича, С. В. Малеева, Д. А. Паршина и 
Б. Л. Альтшулера за полезные обсуждения результатов работы.

Приложение

Для анализа поправок к приближению усредненной /-матрицы удоб
но представить /-матрицу дефекта в виде /й= /+ т м, <тц>=0, а также пе
рейти к фурье-компонентам по формуле

=  ^ (к, Ч) exp (ikr,,—tqrv) . (П.1)
kq

Разлагая решение уравнения (10) по степеням Тц, получаем следующее
выражение для оитцего члена разложения:

f  <1+,) (к, q) =  S? (к) 2 ,  X (к—в)f  <') (в, q ) ,
(П.2)

Л ^(^)/( i  tg(k)), a g(k) есть фурье-компонента величины
■Gaj (1— бат)- Учитывая, что

°̂(к, ч) —&к,ч$ (к) /g (к),
получаем что каждый член ряда можно представить в виде диаграммы 
типа изображенной на рпс. 2, а. Здесь каждой линии соответствует про- 
пагатор S(к), правому кружку -  величина *-‘(q), а кресту -  фурье-ком
понента случайной /-матрицы x (k ,-k i+1). При этом нужно выполнить сум
мирование по всем внутренний импульсам У олинтьс}.

Для конкретности оценки 'ту часть поправки к плотности состояний 
которая описывается мнимои частью Sp G. Нетрудно убедиться что ’

Sp б G О
tq )2<Г>„,

где 8G=G-G°. Мы также учли, что после уснедпрттс, ™
ляторов величина <Га()> может зависеть лш1, от J  ансамблю осц]
вая связь между ТаП и f aB, получаем, что поплавка , ^ ™  Га •У’" '

’ иииравка к затравочной пл
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тзостп состоянии определяется суммой двух средних величии:

*<?(q,q)> +  ( L  x (q - s )7 ’(s, q ) ^ .

s

Способы оценки обоих слагаемых аналогичны, поэтому рассмотрим гра
фики для первого слагаемого. График /г-го порядка содержит общий мно
житель t$?z{q)lg(q) и часть, содержащую п крестов и п— 1 пропагаторов7 
зависящих от промежуточных импульсов, по которым нужно интегриро
вать. Эту величину следует усреднить по ансамблю случайных величин т. 
Процедуру усреднения можно изобразить, соединяя кресты в пучки. 
В каждом пучке содержится более одного креста (<т>=0). Кроме того, 
пучку соответствует закон сохранения импульса, снимающий одно ин
тегрирование по промежуточным импульсам. Учтенное нами приближение 
усредненной ^-матрицы содержит один крест, а низшая поправка к нему 
изображается графиком рис. 2, б.

Вследствие точечного характера рассеяния величины т естественно 
считать не зависящими от переданного импульса. В итоге отношение дан
ной поправки к учтенной составляет

Считая <т2>~£2 и учитывая выражение для 2, прпходпм к выводу, что 
поправка (П.З) мала при £2<1. Анализ следующих порядков теории воз
мущений показывает, что при £2<1 главную роль играют графики с ие- 
пересекающимпся пучками и с минимальным числом крестов в пучке. 
В таких графиках содержится минимальное число интегрирований, 
а 2? (к) при малых к имеет вид ^ (к )  =  (е—8к—t)~i. Отсюда легко усмотреть, 
что высшие поправки малы по параметру (П.З).

Если же §2̂ 1 , то все графики с произвольным числом пучков имеют 
один п тот же порядок и построенная теория перестает работать. Таким 
образом, условием применимости построенной теории является неравен
ство | 2<1 (что не исключает области £ i> l).
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DENSITY OF VIBRATIONAL STATES IN GLASSES

Yu. M. Galperin, V.G. Karpov, V.N.  Solovyov

A theory of the vibrational spectra in glasses is proposed which is based on the ta
king into account the statistical fluctuations of the local elastic constants, le exis ence 
of two characteristic energies /ш t and fto)2 is found which divide t e spectrum into re
gions of qualitatively different behavior of the density of stales n(hto). For ow requen- 
cies gĵ coi, the growth of the density of states is determined by the additive contribu
tions of the phonons and noninteracting quasilocal oscillations in the random soft atomic 
potentials of the glass. In the intermediate region со^со^сог lhe quasilocal vibrations 
interact strongly with the phonons thus rendering their contributions superadditive. For 
(o>(o2 the growth of n(hco) slows down. As a result n(hco) at first increases more rapidly 
than the Debye density of states and then more slowly. An analytic expression for тг(̂ со)
is obtained in the T-matrix formalism for the region co<co2 which includes the strong 
scattering region. A numerical calculation of ra(ftco) is carried out in the coherent poten
tial approximation. The theory predicts qualitatively an universal behavior of n(hсо) in 
various glasses.
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