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Концепция локализации колебательной
энергии, возникающей благодаря ангармониз�
му в нелинейных моделях решеток различных
размерностей, за три десятка лет с момента по�
явления первых публикаций [1], [2], испытала
интенсивное развитие. В настоящее время ло�
кализованные колебания атомов или отдель�
ных групп атомов интенсивно изучаются мно�
гими исследователями в бездефектных крис�
таллах, что приводит к идеализации условий
компьютерных экспериментов и отдаляет
модель от реальных кристаллов.

Решения нелинейных дифференциальных
уравнений, описывающие динамику кристал�
лических решеток различных размерностей и
дающие локализованные в пространстве и
строго периодические по времени колебания
многих или отдельных атомов решетки, назы�
вают дискретными бризерами (ДБ), внутрен�
ними локализованными модами, нелинейными
локализованными возбуждениями или нели�
нейными локализованными колебательными
модами [3]. Возможность существования нели�
нейных локализованных колебательных мод

или дискретных бризеров была доказана стро�
го математически [2] и получено множество ре�
зультатов численными методами [4]. ДБ были
инициированы экспериментально в различных
областях физики: в нелинейной оптике [5], [6],
джозефсоновских сверхпроводящих контактах
[7], в антиферромагнетиках [8]. Возможность
существования ДБ в трехмерном кристалле со
структурой NaCl исследовалась методом моле�
кулярной динамики в работах [9]–[11]. Актив�
но изучается возможность существования ДБ
в кристаллах с составом А3В [12]–[16]. В ци�
тируемых работах подчеркивается значи�
мость таких процессов в кристаллах и допус�
тимость их влияния на структуру и свойства
кристалла. В свою очередь, одним из актуаль�
ных направлений исследования является изу�
чение солитонных объектов в различных сре�
дах, к которым относится ДБ, и процессов свя�
занных с их движением и взаимодействием с
другими объектами среды существования со�
литонов. Данные задачи, рассматриваемые в
кристаллических телах, имеют прямое, непос�
редственное отношение к проблемам плас�
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ПРИ НАЛИЧИИ ТОЧЕЧНЫХ ДЕФЕКТОВ

В настоящее время локализованные колебания атомов или отдельных групп атомов интен�
сивно исследуются в идеальных бездефектных кристаллах, что затрудняет использование полу�
ченных результатов при изучении реальных кристаллов с дефектами.

Поэтому в настоящей работе методом молекулярной динамики изучено влияние точечных
дефектов на поведение квази�бризерной моды в кристалле стехиометрии А

3
В, на примере Pt

3
Al.

В качестве точечных дефектов выступали бивакансии, тривакансии Pt в кристалле Pt
3
Al, а также

межузельные атомы Al, помещенные в тетраэдрические пустоты. Рассматриваемая модель пред�
ставляла собой объемный кристалл стехиометрии A

3
B, атомы которого взаимодействовали

посредством парного потенциала Морзе. Установлено, что точечные дефекты в сплаве Pt
3
Al ока�

зывают существенное влияние на квази�бризерные моды в случае близкого к ним расположе�
ния. Воздействие проявляется в разрушении высокоамплитудных локализованных колебаний с
последующим рассеиванием энергии по кристаллу. Однако стоит отметить, что в процессе дег�
радации колебаний большой амплитуды, рассеивание преимущественно происходит в подре�
шетку Al, где энергия остается локализованной за счет наличия запрещенной зоны в фононном
спектре кристалла Pt

3
Al в течение продолжительного времени. Установлено наличие области

повышенной устойчивости квази�бризерной моды вблизи бивакансии и тривакансии Pt. В слу�
чае рассмотрения точечного дефекта в виде межузельного атома Al, внедренного в тетраэдри�
ческую пустоту, такой области не наблюдалось.

Полученные результаты следует учитывать при изучении влияния точечных на свойства ре�
альных кристаллов стехиометрии A

3
B.
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тичности и прочности твердых тел. Наряду с
этим большое значение имеет понятие точеч�
ных топологических солитонов, которое пред�
ставляют собой вакансии, атомы замещения,
краудионы и межузельные атомы [17]�[19].

В данной работе методом молекулярной
динамики изучается взаимодействие нели�
нейной локализованной колебательной моды
в кристалле Pt3Al с точечными дефектами. В
качестве точечных дефектов выступала бива�
кансия и тривакансия Pt, а также межузель�
ные атомы Al, помещенные в тетраэдричес�
кие пустоты. Строго говоря, в рассматривае�
мых моделях полученные колебательные моды
нельзя назвать дискретными бризерами или
даже квази�бризерами [20], [21]. Такие локали�
зованные моды будем называть квази�бризер�
ными модами (КБМ) решетки, так как они об�
ладают рядом признаков ДБ, таких, как попа�
дание их частоты в запрещенную зону фонон�
ного спектра, они являются пространственно
локализованными и квази�периодическими по
времени, но при этом располагаются в решетке
с нарушенной трансляционной симметрией из�
за наличия точечных дефектов. В тоже время
при отсутствии дефектов в кристалле нелиней�
ные локализованные моды большой амплиту�
ды будем называть квази�бризерами в соответ�
ствии с работами [20, 21] или просто дискрет�
ными бризерами. Говоря о ДБ, получаемых в
модельных ячейках, нужно отметить, что они
не являются строгими решениями соответству�
ющих теоретических уравнений, в силу объек�
тивных причин. Во�первых, начальные условия
возбуждения ДБ в реальных моделях кристал�
лов приводят к частичному рассеиванию энер�
гии на начальных этапах эксперимента. Во�вто�
рых, нагрев ячейки приводит к естественным
флуктуациям соседних атомов, которые оказы�
вают влияние на атомы, участвующие в согласо�
ванных колебаниях ДБ. В�третьих, в нашем слу�
чае рассеивание энергии ДБ происходит в силу
близости его частоты к нижней границе опти�
ческой ветви фононного спектра кристалла.

Описание модели и методика
эксперимента
Рассматриваемая модель представляла со�

бой объемный кристалл стехиометрии A3B
(рис. 1), атомы которого взаимодействовали
посредством парного потенциала Морзе:

�������������� 2−α−βα−β= ������������������ ����� ,
(1)

где D – энергетический параметр, соответству�
ющий глубине потенциальной ямы, a – пара�
метр, определяющий жесткость межатомных
связей, ro – некоторое усредненное равновесное
расстояние по координационным сферам, в ко�
торых учитывается взаимодействие между ато�
мами. Для сплава Pt3Al его параметры взяты
из [15]: DAlAl =0,318 эВ, βAlAl =27,4979, αAlAl =1,02658
A�1, DPtPt=0,710 эВ, βPtPt=102,89, αPtPt=1,582 A�1,
DPtAl=0,5048 эВ, βPtAl=63,124, αPtAl=1,3501 A�1, вы�
числялись по стандартной методике [15], [16]
из условий:
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Здесь – энергия сублимации атомов крис�
талла при нуле Кельвин; – объемный модуль
упругости; Ps – давление изоэнтропического
сжатия; V0 и V – удельные объемы в начальном
и деформированном состоянии; ηi – число ато�
мов в i�ой координационной сфере; массы ато�
мов платины и алюминия: mPt=195,23 а.е.м.,
mAl=26,97 а.е.м.; постоянная кристаллической
решетки: α0=3,99 A. Трехмерная расчетная
ячейка Pt3Al содержала 7200 атомов.

Рис. 1. Трехмерная элементарная ГЦК ячейка Pt3Al с
указанием направления отклонения атома Al из

положения равновесия

Поведение квази�бризерной моды в кристалле...Захаров П.В. и др.
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Как показано в работах [15], [16] возбуж�
дение ДБ наблюдалось при отклонении атома
Al вдоль направления [100], или под углом не
больше, чем 5 градусов к указанному направле�
нию. При начальном отклонении атома на 0.7
A минимальная кинетическая энергия атома,
несущего ДБ, имеет значение около 0,8 эВ, час�
тоты колебаний ДБ в этом случае могут лежать
в широком диапазоне в зависимости от пара�
метров потенциала и решетки, в данном случае
возбуждались колебания с периодом 0,085 пс.
Внедрение точечных дефектов, в виде бивакан�
сии и тривакансии Pt, осуществлялось в плос�
кость (111) трехмерного кристалла Pt3Al. Пос�
ле внедрения проводилась релаксация рас�
четной ячейки в течение 100 пс с последую�
щим ее охлаждением до 0 К. Межузельный
атом Al внедрялся в тетраэдрическую пусто�
ту и подвергался релаксации.

Для изучения процессов, возникающих при
взаимодействии квази�бризерной моды с точеч�
ными дефектами в Pt3Al, нами проводились эк�
сперименты путем задания начальной скорос�

ти одному из атомов Al вдоль направления [100]
порядка 63,64 A/пс.

Результаты и обсуждение
Дефект в виде бивакансии и тривакансии

Pt, локально исказив структуру кристалла
Pt3Al, оказывает влияние на условия существо�
вания квази�бризерной моды. В качестве при�
мера на рис. 2 показана зависимость времени
существования КБМ от расстояния до внедрён�
ной бивакансии Pt. На рис. 3 показана зависи�
мость времени существования КБМ от рассто�
яния до внедрённой тривакансии Pt по крис�
таллографическим направлениям решётки в
кристалле Pt3Al. Как видно из рис. 3 наиболее
оптимальное направление для квази�бризер�
ной моды является направление. По направле�
нию максимума, как по остальным направле�
ниям, не наблюдается, что связано с различны�
ми искажениями решетки по разным направле�
ниям.

Предполагается, что существует некото�
рая область, окружающая бивакансию и три�
вакансию Pt, в которой время существования
квази�бризерной моды максимально. Возмож�
ной причиной увеличения времени жизни
высокоамплитудной локализованной моды
может быть локальное уширение запрещен�
ной зоны в фононном спектре модельного
кристалла. Об этом свидетельствуют макси�
мумы на графиках рис. 2 и рис. 3. Также к воз�
можным причинам полученной аномалии
можно отнести тот факт, что в данной облас�
ти КБМ имеет более широкий профиль, т. е.
большее количество атомов вовлечено в про�
цесс согласованных колебаний.

При рассмотрении точечного дефекта в
виде внедрённого межузельного атома Al в тет�
раэдрическую пустоту, наблюдаемая зависи�
мость времени существования КБМ от рассто�
яния до этого точечного дефекта по кристалло�
графическим направлениям решётки в кристал�
ле Pt3Al показана на рис. 4. Как видно из данно�
го рисунка, максимума, который имеет место в
случае рассмотрения бивакансии и тривакан�
сии Pt не наблюдается, наиболее оптимального
кристаллографического направления с точки
зрения времени жизни КБМ здесь выделить
нельзя. Начиная с S=15 A разброс по времени
жизни КБМ по кристаллографическим направ�
лениям составляет порядка 100�150 пс. Если

Рис. 2. Зависимость времени существования квази�
бризерной моды от расстояния до внедрённой

бивакансии Pt (ось абсцисс – расстояние S в A от
бивакансии Pt до атома Al, где осуществлялось

возбуждение КБМ; ось ординат – время
существования t КБМ в пикосекундах).

Рис. 3. Зависимость времени существования по
кристаллографическим направлениям квази�
бризерной моды от расстояния до внедрённой

тривакансии Pt (ось абсцисс – расстояние S в A от
тривакансии Pt до атома Al, где осуществлялось

возбуждение КБМ; ось ординат – время
существования t КБМ в пикосекундах).

Физико�математические науки
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сравнивать время жизни КБМ в случае бива�
кансии и тривакансии Pt, например, для S=28
A, то для бивакансии Pt – это порядка 2400 пс,
для тривакансии Pt – 4500 пс, а для внедрённо�
го межузельного атома Al в тетраэдрическую
пустоту – это порядка 1500 пс. Это говорит о
том, что точечный дефект в виде межузельного
атома Al, помещённый в тетраэдрическую пус�
тоту, оказывает большее влияние на КБМ, чем
бивакансия или тривакансия Pt, он наиболее
сокращает время существования квази�бризер�
ной моды. Очевидно, это связано с тем, что вне�
дрённый межузельный атом Al в тетраэдричес�
кую пустоту более сильно искажает кристал�
лическую решётку Pt3Al, чем бивакансия и три�
вакансия Pt. В самом деле, например, для бива�
кансии Pt межатомное смещение до внедрения
и после внедрения бивакансии на расстоянии
S=28 A от дефекта будет порядка 0,0014 A, а для
межузельного атома Al, помещённого в тетра�
эдрическую пустоту, порядка 0,0021 A.

Квази�бризерные моды способны сосредо�
тачивать значительную энергию. Это может
влиять на структурные и энергетические транс�
формации, происходящие в кристалле. На рис.
5 для примера показана характерная зависи�
мость энергии КБМ от времени при возбужде�
нии атома Al на расстоянии 15 A от дефекта. В
течение всего периода жизни КБМ медленно
излучают энергию. Конечная величина энергии,
которая локально рассеивается при ее разру�
шении, составляет величину порядка 0,8 эВ.
Таким образом, выброс в решетку таких объе�
мов энергии может приводить к активации раз�
личных процессов, например, движению дисло�
каций, аннигиляции пар Френкеля, изменению
ориентации дефектов в пространстве и т. д.

На расстоянии 11,7 A от бивакансии Pt,
именно для этого значения S наблюдался мак�
симум на графике рис. 2, проводилось исследо�
вание на устойчивость КБМ, для этого атом Al
в начальный момент эксперимента отклонялся
в различных направлениях от положения рав�
новесия относительно своей оси поляризации.

На рис. 6 показана зависимость времени
существования квази�бризерной моды от малых
вариаций угла отклонения от направления по�
ляризации колебаний КБМ.

Из рис. 6 видно, что максимальное, наибо�
лее устойчивое время существования КБМ на�
блюдается тогда, когда отклонение атома Al

происходит строго к ближайшему соседу атома
Al, т. е. в направлении, совпадающем с направ�
лением поляризации КБМ. Незначительное
отклонение направления возбуждения КБМ
даже на угол α = 0,018 рад. (1,030) снижает вре�
мя существования КБМ с 2550 пс до 2200 пс.
Если отклонение производится на угол боль�
ший чем α = 0,108 рад. (60), то КБМ сравни�
тельно не устойчива и имеет время существова�
ния порядка 10–15 пс.

Для описания искажений кристаллической
структуры, содержащей точечные дефекты, воз�
можно использование тензора дисторсии и ви�
зуализации атомных смещений атомов [24]–[25].

Рис. 4. Зависимость времени существования квази�
бризерной моды по кристаллографическим

направлениям от расстояния до точечного дефекта в
виде внедрённого межузельного атома Al в

тетраэдрическую пустоту (ось абсцисс – расстояние
S в A от точечного дефекта до атома Al, где

осуществлялось возбуждение КБМ; ось ординат –
время существования t КБМ в пикосекундах)

Рис. 5. Зависимость энергии КБМ от времени

Рис. 6. Зависимость времени существования t в
пикосекундах квази�бризерной моды от малых

вариаций угла отклонения ? в градусах от
направления поляризации колебаний КБМ.
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Для рассматриваемой геометрически нелиней�
ной задачи одним из ключевых моментов явля�
ется задание линейной связи между дисторсией
и смещением узлов кристаллической решётки
Pt3Al. В свете этого, нами рассматривалось две
кристаллические решётки {X} и {X/}, которые
получаются из деформации решётки {P} после
внедрения точечных дефектов. {P} – это решетка
кристалла Pt3Al, содержащая 7200 атомов, до
внедрения точечного дефекта. {X} – это решетка
кристалла Pt3Al с внедренным точечным дефек�
том, соответственно содержащая 7198, 7197 или
7201 атомов, а {X/} – это решетка данного крис�
талла с внедренным точечным дефектом после
ее релаксации.

С математической точки зрения можно рас�
смотреть два отображения F и L, где 

�� �
� ⋅=   и
�

�

� �
� ⋅= , здесь векторы трансляции кристал�
лических решёток {X}, {XI}, {P} соответствен�
но. Тогда изменение расстояния между решёт�
ками {X} и {XI} будет метрикой между тензора�
ми ρ(F, L). Причём метрика ρ(F, L)  удовлетво�
ряет условиям: ρ(F, F)=0 , ρ(F, L)>0(F≠L) ,
ρ(F, L)=ρ(L, F) , ρ(F, L) ≤ρ(G, F)+ρ(G, L). Тензоры
F и L имеют второй ранг и представляются в
матричной форме наборами {Fin} и {Lin}, где

i,n=1,2,3. Тогда 
2

3

1

����� �

�

� ��

��

��
�
�
 −=ρ ∑

=
 по анало�

гии с расстоянием между точками в трёхмер�
ном пространстве. На основе этих рассуждений,
рассматривались координаты атомов кристал�
лической решётки до внедрения точечных де�
фектов, затем происходило внедрение точечно�
го дефекта, релаксация кристаллической решёт�
ки и получались новые координаты атомов. Вы�
числялось расстояние, на которое происходило
смещение атомов, что и давало тензор дистор�
сии при данной деформации кристаллической
решётки, связанное с внедрением точечных де�
фектов.

Наглядно это можно представить графи�
ком зависимости атомных смещений после вне�
дрения дефектов и релаксации расчетной ячей�
ки (рис. 7, рис. 8).

Полученные атомные смещения позволяют
судить о различных искажениях кристалличес�
кой структуры для разных кристаллографичес�

Рис.7. Зависимость атомных смещений по
кристаллографическим направлениям при внедрении

межузельного атома Al в тетраэдрическую пустоту
(?r – смещение атомов Al после внедрения дефекта и
релаксации расчетной ячейки в A, S – расстояние в A

от точечного дефекта до атома Al, где
осуществлялось возбуждение КБМ)

а) b)

Рис.8. Визуализация атомных смещений при внедрении точечных дефектов, а) тривакансия из атомов Pt,
б) межузельный атом Al в тетраэдрическую пустоту. Отображено четыре плоскости (111) трехмерного

кристалла Pt3Al. Атомные смещения увеличены в 20 раз
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ких направлений, что дает объяснение изменению
времени существования КБМ от места его вне�
дрения в кристалле. Из рис. 7 видно, что при при�
ближении к межузельному атому Al, помещённо�
му в тетраэдрическую пустоту, атомные смеще�
ния резко возрастают. Это связано с тем, что вне�
дрённый точечный дефект оказывает существен�
ное влияние на узлы кристаллической решётки и
на поведение КБМ. Детальное изучение влияния
атомных смещений по кристаллографическим
направлениям на КБМ, а также получение явно�
го вида дисторсии, будет предметом дальнейших
исследований в этом направлении.

Заключение
Таким образом, методом молекулярной ди�

намики установлено, что точечные дефекты в
сплаве Pt3Al оказывают существенное влияние
на квази�бризерные моды в случае близкого к
ним расположения. Воздействие проявляется в
разрушении высокоамплитудных локализован�

ных колебаний с последующим рассеиванием
энергии по кристаллу. Однако стоит отметить,
что в процессе деградации колебаний большой
амплитуды, рассеивание преимущественно про�
исходит в подрешетку Al, где энергия остается
локализованной за счет наличия запрещенной
зоны в фононном спектре кристалла Pt3Al в те�
чение продолжительного времени. Установлено
наличие области повышенной устойчивости
КБМ вблизи бивакансии и тривакансии Pt. В
случае рассмотрения точечного дефекта в виде
межузельного атома Al, внедренного в тетраэд�
рическую пустоту, такой области не наблюда�
лось. В рамках исследования устойчивости КБМ
получена зависимость времени существования
КБМ от угла отклонения от направления поля�
ризации колебаний. Данная зависимость явля�
ется важной с точки зрения оценки вероятности
возбуждения КБМ в условиях термодинамичес�
кого равновесия или при облучении кристалла
высокоэнергетическими частицами.

Исследование выполнено при финансовой поддержке грантов РФФИ в рамках научного
проекта 15"58"04033 Бел_мол_а и 14"08"90416 Укр_а.
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