
98 ВЕСТНИК ОРЕНБУРГСКОГО ГОСУДАРСТВЕННОГО УНИВЕРСИТЕТА 2016 № 3 (191)

Введение
В последнее время значительное внимание

уделяется изучению нелинейного объекта – дис�
кретного бризера (ДБ), который представляет
собой локализованное в пространстве незату�
хающее колебание большой амплитуды в безде�
фектной нелинейной дискретной системе [1]. В
реальных моделях кристаллов следует говорить
о квази�бризерах, имеющих конечное время жиз�
ни и нестрогую периодичность колебаний во
времени [2]. Предполагается, что ДБ участвуют
в различных процессах твёрдых телах. В част�
ности, ДБ могут повышать каталитические свой�
ства наночастиц с неупорядоченной структурой,
приводить к радиационно�стимулированному
росту пор в металлах, вносить вклад в диффу�
зию, транспортировать электрический заряд,
приводить к отжигу дефектов, снижать энерге�
тический барьер химических реакций в кристал�
лических твёрдых телах и т. д.

ДБ можно разделить на два типа по харак�
теру зависимости их частоты от амплитуды [3].
У ДБ мягкого типа частота уменьшается с уве�
личением его амплитуды (такие ДБ могут су�
ществовать только в кристаллах имеющих щель
в фононном спектре: их частота лежит в щели

фононного спектра и поэтому их называют ще�
левыми), а у ДБ жесткого типа происходит об�
ратное (они могут иметь частоты, как в щели,
так и выше фононного спектра). ДБ с мягким
типом нелинейности могут возбуждаться в би�
атомных кристаллах, например, в NaCl [3],
Pt3Al [4]–[13], а также в графене и графане [14]–
[15]. Бризеры с жестким типом нелинейности
существуют в чистых металлах с ГЦК, ОЦК,
ГПУ структурах. Движущийся ДБ – это част�
ный случай дискретного бризера с жёстким ти�
пом нелинейности. Целью настоящей работы
является изучение взаимодействия движущего�
ся дискретного бризера с точечным дефектом в
кристалле состава А3В на примере Pt3Al.

Модель и методика эксперимента
Рассматриваемая модель представляла со�

бой объемный кристалл Pt3Al со сверхструкту�
рой L12 на основе ГЦК решетки. Расчетная ячей�
ка размером 225,71 х 29,32 х 20,73 A содержала
8640 атомов (рис. 1). В качестве точечного де�
фекта выступал межузельный атом Al, внедрен�
ный в эту структуру. Ось X модели соответство�
вала ><

−

011 , ось Y – >< 111 , ось Z – ><
−

211 . Ис�
пользовались периодические граничные усло�
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вия. Межатомное взаимодействие задавалось
посредством парного потенциала Морзе:

( ) ( ) ( )( )2−α−βα−β=φ ijPQPQijPQPQPQijPQ rrDr expexp ,(1)

где D, β и α – параметры потенциала, rij – рас�
стояние между атомами i и j.

Параметры D, β и α определялись из сле�
дующих условий:
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Здесь SE  – энергия сублимации атомов
кристалла; 0K  – объемный модуль упругости;
Ps – давление изоэнтропического сжатия; V0 и
V – удельные объемы в начальном и деформи�
рованном состоянии; ηi – число атомов в i�ой
координационной сфере.

Возбуждение движущегося ДБ возможно
вдоль плотноупакованных направлений:

><
−

011 , ><
−
110 , ><

−
011 , ><

−
101 . В выбранной

модели в колебаниях движущегося ДБ прини�
мают участие несколько атомов «легкой подре�
шетки». В этом случае движущиеся ДБ смогут
перемещаться по кристаллу на значительные
расстояния, практически не рассеивая своей
энергии. Для возбуждения движущегося ДБ от�
клонялись из положения равновесия два атома
Al на величину 0,5–1 A и 1 A в противополож�
ные стороны вдоль плотноупакованного на�
правления, как показано на рис. 2 (цифрами 1 и
2 обозначены атомы, выведенные из положения
равновесия в нулевой момент времени, цифрой
3 обозначен точечный дефект в виде межузель�
ного атома Al, внедренный в тетраэдрическую
пустоту кристалла).

Результаты и их обсуждения
Нами получены зависимости энергии дви�

жущегося дискретного бризера в период столк�
новения с точечным дефектом, времени движе�
ния ДБ по кристаллу, частоты и амплитуды ко�
лебаний атомов, находящихся вблизи точечно�
го дефекта от отклонений одного из атомов Al
(0,5–1 A) на одном из которых было проведено
возбуждение движущегося дискретного бризе�
ра, а так же от скорости движения ДБ по крис�
таллу.

На рис. 3a приведена зависимость t (вре�
мени движения движущегося ДБ до первого
столкновения с дефектом в пс) от Δ (отклоне�
ния абсциссы правого атома Al в A при фикси�
рованном отклонении левого атома Al в 1 A от
положения равновесия), а на рис. 3b приведена
зависимость t от υ (скорость движения движу�
щегося ДБ по кристаллу в A/пс).

На рис. 4a приведена зависимость ε (энер�
гия движущегося ДБ непосредственно при стол�
кновении с дефектом в эВ) от υ, а на рис. 4b при�
ведена зависимость ε от Δ. На рис. 5 приведена
зависимость υ от Δ.

Рисунок 1. Вид объемной модели расчетной ячейки кристалла Pt3Al с указанием кристаллографических
направлений, черным цветом обозначены атомы Pt, серым – Al.

Рисунок 2. Плоскость (111) кристалла Pt3Al:
начальные условия для возбуждения движущегося

ДБ вдоль направления ><
−

011 .

Взаимодействие движущегося дискретного бризера...Захаров П.В. и др.
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Физико�математические науки

Из данных зависимостей видно:
1. При изменении Δ – отклонение абсцис�

сы правого атома Al от положения равновесия
на величину 0,825–1 A движущийся ДБ дохо�
дит до дефекта, упруго сталкивается с ним, вза�
имодействует с дефектом порядка 0,63 пс и дви�
жется в противоположную сторону, при этом
взаимодействии отдает часть своей энергии по�
рядка 0,113 эВ. Энергия движущегося ДБ в пе�
риод первого столкновения с дефектом варьи�
руется от 2 до 2,9 эВ. При взаимодействии дви�
жущегося ДБ с точечным дефектом он отдает
около 5% своей энергии дефекту, а затем про�
должает свое движение в противоположную
сторону. Частота колебаний атомов вблизи то�
чечного дефекта варьируется от 12,65 до 12,85 ТГц,
а их амплитуда варьируется от 0,025 до 0,08 A.
При данном взаимодействии, движущегося ДБ
с дефектом, его скорость движения варьируется
от 3,19 до 5,20 A/пс.

2. При изменении Δ – отклонение абсциссы
правого атома Al от положения равновесия на ве�
личину 0,725–0,8 A движущийся ДБ доходит до
дефекта, сталкивается с ним, взаимодействует с
дефектом порядка 1,26 пс и разрушается. При вза�

имодействии движущегося ДБ с точечным дефек�
том дискретный бризер отдает около 7% своей
энергии дефекту, а затем разрушается. Частота
колебаний атомов вблизи точечного дефекта ва�
рьируется от 12,58 до 12,67 ТГц, а их амплитуда
варьируется от 0,03 до 0,045 A. При данном взаи�
модействии, движущегося ДБ с дефектом, его ско�
рость движения варьируется от 4,85 до 5,20 A/пс.

3. При изменении Δ – отклонение абсциссы
правого атома Al от положения равновесия на ве�
личину 0,5–0,7 A движущийся ДБ проходит рас�
стояние, которое варьируется от 21,8 до 39,83 A и
разрушается, до дефекта он не доходит и соответ�
ственно не взаимодействует с ним. Энергия дви�
жущегося ДБ при данном взаимодействии варьи�
руется от 1,25 до 0,98 эВ, а его скорость движения
варьируется от 2,8 до 4,51 A/пс. Частота колеба�
ний атомов вблизи точечного дефекта варьирует�
ся от 3,5 до 5,5 ТГц, а их амплитуда варьируется от
0,005 до 0,028 A.

В таблице 1 приведены средние значения
скорости движения ДБ по кристаллу, средняя
энергия движущегося ДБ при столкновении с
дефектом, средняя амплитуда и частота коле�
баний атомов вблизи точечного дефекта.

Рисунок 3. a) Зависимость t(υ); b) Зависимость t(Δ).
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Из данных табличных числовых значений
видно, что при средней скорости движения дви�
жущегося ДБ по кристаллу порядка 4,79 A/пс,
наблюдается упругое взаимодействие движуще�
гося ДБ с точечным дефектом. Движущийся ДБ
доходит до дефекта, взаимодействует с ним и дви�
жется назад. При этом взаимодействии средняя
амплитуда и частота колебаний атомов вблизи
точечного дефекта соответственно равна 0,058 A
и 12,76 ТГц. Если скорость движущегося ДБ уве�
личить до 5,09 A/пс, то движущийся ДБ, дойдя до
дефекта, при взаимодействии с ним разрушается.
При этом взаимодействии средняя амплитуда и
частота колебаний атомов вблизи точечного де�

фекта соответственно равна 0,044 A и 12,63 ТГц.
Незначительное уменьшение амплитуды и час�
тоты колебаний близ лежащих атомов с точеч�
ным дефектом очевидно связано с тем, что сред�
няя энергия движущегося ДБ при упругом взаи�
модействии с точечным дефектом равна 2,5 эВ, а
для случая, когда ДБ разрушается на дефекте рав�
на 1,93 эВ. При уменьшении скорости движуще�
гося ДБ до 3,38 A/пс, движущийся ДБ не доходит
до дефекта и не взаимодействует с ним, при этом
амплитуда и частота колебаний близ лежащих
атомов с точечным дефектом соответственно рав�
на 0,015 A и 4,58 ТГц, что говорит о очень малом
воздействии движущегося ДБ на дефект.

Рисунок 4. a) Зависимость ε(υ); b) Зависимость ε(Δ).

Рисунок 5. Зависимость υ(Δ).

Взаимодействие движущегося дискретного бризера...Захаров П.В. и др.
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Заключение
Методом молекулярной динамики модели�

руется взаимодействие движущегося дискрет�
ного бризера, который является частным слу�
чаем дискретного бризера с жестким типом не�
линейности, с точечным дефектом в виде межу�
зельного атома Al, помещенным в тетраэдри�
ческую пустоту кристалла состава А3В на при�
мере Pt3Al. Для возбуждения движущегося ДБ
отклонялись из положения равновесия два ато�
ма Al на величину 0,5–1 A и 1 A в противопо�
ложные стороны вдоль плотноупакованного на�
правления, тем самым задавалась начальная
скорость движения ДБ по кристаллу. Возбуж�
дение движущегося ДБ возможно вдоль плот�
ноупакованных направлений: ><

−

011 , ><
−
110 ,

><
−

011 , ><
−
101 . В выбранной модели в колеба�

ниях движущегося ДБ принимают участие не�
сколько атомов «легкой подрешетки». В этом
случае движущиеся ДБ смогут перемещаться по
кристаллу на значительные расстояния, прак�
тически не рассеивая своей энергии.

Столкновение дискретного бризера с точеч�
ным дефектом кристалла не приводит к рассеи�
ванию энергии, а лишь изменяет направление
его движение на противоположное. Тем самым
открывая перспективу использования подоб�
ных объектов в качестве анализатора чистоты
сплава и дефектных структур в кристаллах со�
става А3В. Кроме того подобные объекты могут
быть использованы для переноса энергии или
информации вдоль материала.

16.02.2016

Таблица 1. Средние значения числовых характеристик, движущегося дискретного бризера.

∆ – отклонение атома Al в A 0,825–1 0,725–0,8 0,5–0,7 
tср – средняя скорость движения ДБ по 

кристаллу в A/пс 
4,79 5,09 3,38 

ε ср – средняя энергия ДБ при столкновении с 
дефектом в эВ 

2,5 1,93 1,13 

Aср – средняя амплитуда колебаний атомов 
вблизи дефекта в A 

0,058 0,044 0,015 

υ ср – средняя частота колебаний атомов 
вблизи дефекта в ТГц 

12,76 12,63 4,58 

Физико�математические науки
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