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Методом молекулярной динамики в трехмерной мо-
дельной решетке упорядоченного сплава Pt3Al со 
сверхструктурой L12 исследованы процессы возбу-
ждения нелинейных локализованных колебаний - 
дискретных бризеров (ДБ). При начальной темпера-
туре модельной ячейки 0 К возбуждались дискретные 
бризеры с поляризацией вдоль направления [100], 
продолжительность колебаний которых более 1000 
циклов. Вдоль других направлений затухание проис-
ходило очень быстро, например, вдоль [111] их про-
должительность была порядка ~15 циклов. Показана 
возможность локализации энергии линейных оптиче-
ских колебаний атомов подрешетки Al.
Ключевые слова: локализация энергии, дискретные бризеры.

A three-dimensional molecular-dynamics model of Pt3Al 
with L12 order was developed and found to support the 
excitation of discrete breathers (DBs) and energy localization 
on the Al sublattice. For an initial lattice temperature of 0 K, 
large-amplitude DBs polarized along [100] are found to be 
very weakly damped, retaining most of their initial energy 
for more than 1000 cycles, while DBs polarized along [111] 
are damped out in about 15 cycles. Because the DBs and their 
dissipation channels are confined to the Al sublattice, long-
lived states with large energy differences between the Al and 
Pt sublattices take place.

Keywords: energy localization, discrete breather.

1.Введение

Колебания кристаллической решетки можно условно 
разделить на два типа. К первому типу отнесем линей-
ные колебания или возбуждения с малой амплитудой. 
К нему относятся, например, моды, локализованные на 
дефектах кристаллической структуры, а также колеба-
ния атомов при распространении фононных волн. У 
каждого кристалла, в том числе модельного, существует 
свой спектр малоамплитудных колебаний, т.н. фонон-
ный спектр. Чтобы решить задачу на собственные зна-
чения частот трехмерной модели упорядоченного спла-
ва Pt3Al и получить фононный спектр, мы использовали 
методику, изложенную в [1, 2].

Ко второму типу отнесем возбуждения большой 
амплитуды, когда проявляется нелинейность во взаи-
модействии между атомами. Если такие возбуждения в 
дискретных структурах с трансляционной симметрией, 

являются локализованными в пространстве и строго пе-
риодическими по времени, то их называют дискретны-
ми бризерами (ДБ), или внутренними локализованными 
модами, нелинейными локализованными возбуждения-
ми и т.д. [3 - 6].

Концепция локализации колебательной энергии, воз-
никающей благодаря ангармонизму в нелинейных моде-
лях идеальных бездефектных кристаллических решеток 
различных размерностей, была предложена Северсом и 
Такено [7]. Возможность существования ДБ была строго 
доказана с помощью теорем [8, 9] и множеством резуль-
татов, полученных численным интегрированием уравне-
ний, описывающих динамику различных моделей и не 
имеющих аналитических решений см. обзор [3].

Эффект локализации колебательной энергии полу-
чил экспериментальное подтверждение. Дискретные 
бризеры были обнаружены в различных областях, на-
пример, в нелинейной оптике [10, 11], джозефсоновских 
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сверхпроводящих контактах [12], в антиферромагне-
тиках [13]. Относительно недавно было заявлено об 
экспериментальном доказательстве существования ДБ 
в биатомном кристалле NaI в состоянии теплового рав-
новесия [14, 15]. Заметим, что существование ДБ в этом 
кристалле было предсказано теоретически методом мо-
лекулярной динамики [16]. Возможность возбуждения 
ДБ в трехмерном кристалле со структурой NaCl исследо-
валась методом молекулярной динамики в работах [17, 
18]. Оценка времени жизни ДБ в условиях термодинами-
ческого равновесия при различных температурах дана 
для двумерного кристалла NaCl в [19].

В биатомных кристаллах, как правило, частота ДБ 
входит в щель фононного спектра, которая появляется 
в нем при большой разности масс атомов компонентов 
кристалла [2]. Отметим, что при выполнении ряда весь-
ма специфических условий, частота ДБ может лежать в 
фононном спектре, и такие ДБ называют погруженными 
[20], см. также обзор [21]. В работе [22] показано, что в 
графене могут существовать ДБ, частота которых лежит 
в фононном спектре, однако погруженными не являют-
ся.

Таким образом, локализация энергии в идеальном 
кристалле связана с нелинейными колебаниями атомов, 
в связи с чем, их частота лежит за пределами его фонон-
ного спектра. В настоящей работе будет показано, что в 
трехмерной модели упорядоченного сплава состава Pt3Al 
со сверхструктурой L12, имеет место не только локализа-
ция энергии на ДБ, колебаниях большой амплитуды, но 
и при определенных условиях, на малоамплитудных ко-
лебаниях, при этом частота колебаний атомов является 
частью фононного спектра.

  2. О постановке задачи и используемой 
модели

Известно, что в фононном спектре биатомных идеаль-
ных кристаллов существуют оптические ветви, или 
ветви колебаний атомов, обладающих меньшей массой 
[23]. В нашем случае оптические колебания совершают 
атомы Al.

Акустические и оптические ветви трехмерной моде-
ли упорядоченного сплава Pt3Al разделены запрещенной 
зоной см. рис. 1. Следовательно, если возбудить только 
оптические колебания малой амплит   уды более легких 
атомов, то благодаря наличию щели в фононном спектре 
разделяющей акустические и оптические ветви, энергия 
оптических колебаний атомов легкой подрешетки не бу-
дет передаваться подрешетке массивных атомов. Иначе 
говоря, должна наблюдаться локализация энергии в под-
решетке, состоящей из более легких атомов.

Заметим, что при возбуждении высокоамплитудных 
колебаний большая часть энергии также будет сосредо-
точена в подрешетке с более легкими атомами, посколь-
ку только атомы с малой массой в биатомном кристалле 
являются носителями ДБ и их частота колебаний нахо-
дится в щели фононного спектра кристалла.

Итак, задача заключается в поиске эффекта локали-
зации энергии в легкой подрешетке биатомного кристал-
ла A3B, путем подбора таких колебательных мод, чтобы 

их частота располагалась только в оптической части фо-
нонного спектра.

Задача решалась методом молекулярной динамики. 
В качестве ориентира была выбрана трехмерная модель 
упорядоченного сплава Pt3Al [24], со сверхструктурой 
L12 поскольку известно, что в фононном спектре моде-
ли этого сплава (во всяком случае, двумерной) широкая 
запрещенная зона и возможна локализация энергии на 
ДБ [25].

Рассматриваемая трехмерная модель упорядоченно-
го сплава имела размеры 16×16×15 частиц. Всего 3840 
атомов, из них 960 алюминия и 2880 платины. Взаимо-
действие между атомами задавалось полуэмпирическим 
потенциалом Морзе:  
 

( ) ( ) ( )( )PQ ij PQ PQ PQ ij PQ PQ ijr D exp r exp r 2ϕ β α β α= − − − .  (1)

Параметры которого DPQ , βPQ, αPQ определяются из усло-
вий:  
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где ηi- число атомов в i- координационной сфере, 
z - число учитываемых сфер, Es - энергия сублима-
ции атомов кристалла при нуле Кельвин, K0 - объ-
емный модуль упругости,Ps - давление изоэнтро-
пического сжатия,V0 и V - удельные объемы в на-
чальном и деформированном состояниях и рассчи-
тывались с учетом семи координационных сфер: 
αPtPt=1.8520 Å-1,  βPtPt=102,89 , DPtPt=0.710 эВ     αAlAl=1.0266 Å-1,  βAlAl=27.498 , DAlAl=0.3180 эВ 
αPtAl=1.3501 Å-1,  βPtAl=63.124 , DPtAl=0.5048 эВ. 
Радиус обрезки потенциала 7.58 Å, межатомное рассто-
яние составляло a≈2.8Å. На границы расчетной ячейки 
накладывались периодические условия.

Модели кристаллических решеток, построенные с 
помощью потенциала Морзе, параметры которого рас-
считываются с помощью условий (2), достаточно хоро-
шо описывают свойства целого ряда металлов и упоря-
доченных сплавов [26].

3. Результаты компьютерных экспериментов 
и их обсуждение

На начальном этапе исследовалась возможность возбу-
ждения дискретных бризеров в модельном кристалле 
упорядоченного сплава Pt3Al. Возбуждение ДБ наблю-
далось при отклонении атома алюминия вдоль направ-
ления [100], или под углом не больше чем 5-10 градусов 
к указанному направлению. При начальном отклоне-
нии атома на 0.69 Å максимальная кинетическая энер-
гия атома несущего нелинейную локализованную моду 
имеет значение приблизительно 5 эВ, частота 10.6 ТГц, 
см. рис 1. Отклонение атома Al на 1 Å от положения 
равновесия позволяет получить ДБ с энергией 10 эВ, 
его частота колебаний при этом 10 ТГц. Моделирова-
ние дискретных бризеров обладающих энергией 5 эВ с 
помощью потенциала Морзе на наш взгляд допустимо, 
поскольку указанная энергия приблизительно равна 
энергии пары Френкеля кристалле Pt [27]. Между тем 
известно, что точечные дефекты моделируются с по-



36

Медведев Н.Н. и др. / Письма о материалах т.3 (2013) 34-37 

мощью потенциала Морзе [28, 29]. Мы не исключаем, 
что он применим и при несколько больших энергиях. 
В пользу этого свидетельствует тот факт, что при мо-
делировании краудионных столкновений в меди [30], 
потенциал Морзе, коэффициенты которого получены 
с помощью формул (2) и потенциал Борна – Майера с 
коэффициентами полученными Хантингтоном [31], при 
кинетической энергии 11.3 эВ одного из сталкивающих-
ся атомов, дают практически одинаковые эффективные 
диаметры атомов [32].

Обратимся, например, к рисунку 2. Среднее значе-
ние кинетической энергии атома алюминия, несущего 
нелинейную локализованную моду приблизительно 2.5 
эВ, что соответствует средней кинетической энергии 960 
атомов алюминия нашей модельной кристаллической 
решетки при температуре 10 К. Если бы каждый атом 
алюминия обладал такой энергией, температура подре-
шетки алюминия была бы равна 9600 К.

При начальном отклонении атома алюминия на 1 Å 
локализованная мода испытывает медленное затухание, 
причем энергия рассеивается главным образом в подре-
шетку Pt. Очевидно, что большая амплитуда колебаний 
возмущает подрешетку платины. С течением времени, 
(более 200 пс.) энергия дискретного бризера рассеиваясь 
по кристаллу, распределяется между атомами платины 
и алюминия, главным образом в подрешетку Pt. При 
полном рассеянии энергии бризера, синусоиды превра-
щаются в ломаные температурные кривые подрешеток 
алюминия и платины и накладываются друг на друга 
аналогично тому, как это показано на рис. 3.

Одна из причин затухания колебаний заключатся в 
том, что в момент возбуждения колебаний ДБ происхо-
дит рассеяние 5-10% энергии, которой обладал атом. В 

результате чего подрешетка Pt приобретает небольшую 
энергию, которая и вызывает дальнейшее затухании 
нелинейного локализованного колебания. Одно из воз-
можных объяснений затухания, вследствие ангармо-
низма колебаний ДБ (благодаря которому могут иметь 
место низкочастотные составляющие в спектре колеба-
ний, возбуждающие акустические колебания фононного 
спектра), подтверждения не нашло.

Если атом алюминия в начальный момент времени 
отклонить на расстояния меньшее чем 0.69 Å от положе-
ния равновесия в направлении [100], или в любых дру-
гих направлениях, например, [111], на любое расстояние 
до 1 Å, он будет совершать затухающие колебания.

В случае, когда высокоамплитудные колебания атома 
Al имели поляризацию вдоль направления [111], наблю-
далось очень быстрое их затухание, в течение несколь-
ких пикосекунд (см. рис. 4a). Частота колебаний была на 
2-3% процента выше частоты колебаний атома Al c по-
ляризацией вдоль направления 1, составляла 11 THz, (в 
первую пикосекунду с дальнейшим незначительным по-
нижением по мере уменьшения амплитуды колебаний) и 
находилась в оптической части фононного спектра. При 
этом энергия рассеивалась исключительно внутри под-
решетки Al, (см. рис 4b).

Ожидалось, что рассеяние энергии происходит, глав-
ным образом, вдоль цепочки атомов алюминия, которая 
определяет направление поляризации колебаний, благо-
даря эффекту фокусировки удара [30, 32]. Однако было 
обнаружено, что наряду с указанным эффектом имеет 
место возбуждение продольной волны, которая вносит 
свой вклад в рассеянии энергии возбужденного высоко-
амплитудного колебания.

Рис. 1. Фононный спектр модельной кристаллической решетки 
Pt3Al.

Рис.2. Колебания ДБ. Первоначальное отклонение атома 0.69 Ǻ, 
вдоль [100]
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Рис.1. Фононный спектр модельной 

кристаллической решетки Pt3Al. 

 
Рис.2. Колебания ДБ. Первоначальное 
отклонение атома 0.69 Ǻ, вдоль [100] 

 
Рис.3. Выход из состояния локализации 

энергии в подрешетке Al. 

 
Рис.4. Распределение энергий по подрешеткам Al и 

Pt в модельном сплаве Pt3Al. Первоначальное от-
клонение атома 0.69 вдоль [111]. 

 
Рис.5. Распределение энергий по подрешеткам Al и Pt в модель-

ном сплаве Pt3Al. 

 

4. Заключение 
Итак, в нашей модели упорядоченного сплава сте-

хиометрии А3В со сверхструктурой L12 возможно воз-
буждение квазигармонических локализованных мод 
большой амплитуды. Вероятно, это возможно и в ре-
альном сплаве Pt3Al. Что же касается эффекта локали-
зации энергии в подрешетке атомов сорта В упорядо-
ченного сплава стехиометрии А3В с большой разницей 
масс атомов сорта А и В, то безусловно, он должен 
иметь место и в реальных кристаллах. Иными словами, 
благодаря наличию щели в плотности фононных со-
стояний кристалла, его подрешетки, при определенных 
условиях, могут иметь сильно различающуюся энер-
гию. 
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Рис. 3. Выход из состояния локализации энергии в подрешетке 
Al.

Рис.4. Распределение энергий по подрешеткам Al и Pt в модель-
ном сплаве Pt3Al. Первоначальное отклонение атома 0.69 вдоль 
[111].
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Итак, (см. рис. 4b) подрешетки модельного упоря-
доченного сплава имеют различную температуру, при 
этом почти вся энергия кристалла принадлежит атомам 
алюминия, т.е. имеет место локализация энергии в од-
ной из подрешеток. Температурная кривая подрешетки 
алюминия является результатом наложения колеба-
ний атомов, частоты которых лежат в узком диапазоне 
оптической части фононного спектра упорядоченного 
сплава. По этой причине график испытывает биения, не 
характерные для обычной температурной кривой, когда 
частоты колебаний атомов имеют значения по всему ди-
апазону фононного спектра. Если сравнивать устойчи-
вости локализации энергии ДБ и локализации энергии 
в подрешетке алюминия, то очевидно, что устойчивость 
последней выше. Это можно объяснить тем, высокоам-
плитудные колебания ДБ все-таки возмущают подре-
шетку платины.

Очевидно, что форма малоамплитудных колебаний 
атомов алюминия близка к синусоидальной это вытекает 
из ширины оптической части плотности фононных со-
стояний. При рассматриваемых здесь энергиях, колеба-
ния имеют малую амплитуду, следовательно, они линей-
ны. По этой причине колебаний на разностной частоте 
не происходит (из-за того, что нелинейность не проявля-
ется), и энергия в подрешетку Pt почти не рассеивается.

Увеличение числа частиц выведенных из состояния 
равновесия в начальный момент времени приводит, 
естественно, к повышению разброса температур подре-
шеток. Так, отклонение на 0.1 Å 64-х атомов Al (в шах-
матном порядке для чтобы суммарный импульс был 
равен нулю) на одной из плоскостей (111) ячейки приво-
дило к разбросу температур до 140 К (4 К у подрешетки 
Pt) см. рис. 5.

3.Заключение

Итак, в нашей модели упорядоченного сплава стехиоме-
трии А3В со сверхструктурой L12 возможно возбуждение 
квазигармонических локализованных мод большой ам-
плитуды. Вероятно, это возможно и в реальном сплаве 
Pt3Al. Что же касается эффекта локализации энергии в 
подрешетке атомов сорта В упорядоченного сплава сте-
хиометрии А3В с большой разницей масс атомов сорта А 
и В, то безусловно, он должен иметь место и в реальных 
кристаллах. Иными словами, благодаря наличию щели в 
плотности фононных состояний кристалла, его подре-
шетки, при определенных условиях, могут иметь сильно 
различающуюся энергию.
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Рис. 5. Распределение энергий по подрешеткам Al и Pt в модель-
ном сплаве Pt3Al.


