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ВЛИЯНИЕ УПРУГОЙ ДЕФОРМАЦИИ ВСЕСТОРОНННЕГО 
РАСТЯЖЕНИЯ-СЖАТИЯ НА ХАРАКТЕРИСТИКИ ДИСКРЕТНОГО БРИЗЕРА 

В КРИСТАЛЛЕ Pt3Al 

В данной работе методом молекулярной динамики изучается влияние упругой деформации все-
стороннего растяжения-сжатия кристалла упорядоченного сплава Pt3Al на его фононный спектр и 
на характеристики щелевого дискретного бризера. Получены зависимости времени жизни дискретного 
бризера, его частоты, амплитуды и энергии от величины упругой деформации. Построены аналитические 
асимптотические оценки для частоты, максимальной амплитуды и максимальной энергии дискретного 
бризера при упругой деформации всестороннего растяжения-сжатия кристалла Pt3Al. Показано, что ча-
стота дискретного бризера линейно связана с величиной деформации кристалла, причем, деформация все-
стороннего растяжения (сжатия) приводит к уменьшению (росту) его частоты. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, дискретный бризер, фононный спектр, упругая дефор-
мация. 

In this paper, the method of molecular dynamics is employed to study the effect of the hydrostatic elastic 
strain on the phonon spectrum and on the characteristics of gap discrete breathers in Pt3Al ordered alloy. 
The dependences of the lifetime, frequency, maximal amplitude, and maximal energy of the discrete breather 
on the value of the elastic strain are obtained. Fitting analytical approximations for the frequency, maximal 
amplitude, and maximal energy of the discrete breather are given as the functions of the elastic strain of the 
Pt3Al crystal. It is shown that the discrete breather frequency is linearly related to the magnitude of deforma-
tion of the crystal and tensile (compressive) deformation leads to a decrease (increase) of the frequency. 

Keywords: molecular dynamics, discrete breather, phonon spectrum, elastic strain. 

Введение 

В последние годы большой интерес вызы-
вает исследование дискретных бризеров (ДБ) в 
конденсированных средах. ДБ – это простран-
ственно-локализованные, строго периодиче-
ские колебательные моды большой амплитуды 
в нелинейных решёточных системах [1, 2]. Воз-
можность существования таких колебательных 
мод была доказана математически для целого 
ряда нелинейных дискретных систем. ДБ не из-
лучают энергию в виде малоамплитудных вол-
новых пакетов потому, что их частота лежит 
вне спектра малоамплитудных колебаний дис-
кретной системы. Однако в реальных кристал-
лах следует говорить о квази-бризерах, имею-
щих конечное время жизни и нестрогую перио-
дичность колебаний во времени [3]. Исследуе-
мые в данной работе квази-бризеры для кратко-
сти будут называться ДБ. 

Предполагается, что ДБ участвуют в раз-
личных процессах в твёрдых телах. Существу-

ют экспериментальные свидетельства возник-
новения таких локализованных возбуждений в 
различных физических системах, включая ре-
шетки спинов в антиферромагнетиках [4], ре-
шетки связанных нелинейных оптических вол-
новодов [5], ансамбли микромеханических ос-
цилляторов [6]. 

ДБ можно разделить на два типа по харак-
теру зависимости их частоты от амплитуды [7]. 
Принято выделять ДБ с мягким типом нели-
нейности и ДБ с жестким типом нелинейности. 
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 называ-
ют щелевыми), а у ДБ жесткого типа происхо-
дит обратное (они могут иметь частоты, как в 
щели, так и выше фононного спектра). ДБ с 
мягким типом нелинейности могут возбуждать-
ся в биатомных кристаллах, например, в NaCl 
[7], Pt3Al [8-18], а также в графене и графане 
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[19-28]. Бризеры с жестким типом нелинейно-
сти существуют в чистых металлах с ГЦК-, 
ОЦК-, ГПУ- структурах. 

Влияние упругой деформации на свойства 
ДБ изучалось ранее для графена и графеновых 
нанолент [19-23], а также для кристалла со 
структурой NaCl [29].  

Целью данной работы является установле-
ние влияния упругой деформации всесторонне-
го растяжения-сжатия кристалла Pt3Al на ха-
рактеристики ДБ. 

В качестве метода исследования в нашей 
работе выбран метод молекулярной динамики. 
Выбор метода обусловлен рядом фактором. ДБ 
весьма затруднительно наблюдать в натурном 
эксперименте в виду того, что они не являются 
топологическими дефектами, имеют время 
жизни порядка нескольких тысяч периодов 
атомных колебаний, что составляет около 0,1 
нс, кроме того, в металлах они могут переме-
щаться со значительными скоростями. В то же 
время, компьютерное моделирование стало 
весьма продуктивным методом исследования в 
физике конденсированного состояния и в мате-
риаловедении. Этот факт обусловлен постоян-
ным ростом мощности и доступности вычисли-
тельных машин, разработкой и программной 

реализацией численных методов. Одним из 
наиболее эффективных методов изучения ДБ 
является метод молекулярной динамики, опи-
рающийся на хорошо апробированные меж-
атомные потенциалы. Говоря более подробно о 
методе молекулярной динамики, следует отме-
тить, что он позволяет решать задачи, касаю-
щиеся проблем структурно энергетических 
трансформаций, как в кристаллических, так и в 
некристаллических материалах. Кроме того, 
данный метод позволяет рассчитать многие 
свойства системы, как термодинамические (на-
пример, энергию, давление, энтропию), так и 
кинетические (коэффициенты диффузии, час-
тоты колебаний атомов). Причем в данном ме-
тоде динамика процессов исследуется в реаль-
ном времени. 

1. Описание модели и методика 
эксперимента 

Рассматриваемая модель представляла со-
бой объемный кристалл стехиометрии A3B, 
атомы которого взаимодействовали посредст-
вом парного потенциала Морзе: 

( ) ( ) ( )( )2expexp −−−= ijPQPQijPQPQPQijPQ rrDrU αβαβ ,                                     (1) 

где D – энергетический параметр, соответст-
вующий глубине потенциальной ямы, α – па-
раметр, 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 
[8]: 

318,0=AlAlD  эВ, 4979,27=AlAlβ , 02658,1=AlAlα  Å-1, 710,0=PtPtD эВ, 89,102=PtPtβ , 
582,1=PtPtα Å-1, 5048,0=PtAlD эВ, 124,63=PtAlβ , 3501,1=PtAlα Å-1, 

которые вычислялись по стандартной методике [9, 10] из условий: 
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Здесь SE  – энергия сублимации атомов кри-
сталла при нуле Кельвин; 0K – объемный мо-
дуль упругости; Ps – давление изоэнтропиче-
ского сжатия; V0 и V – удельные объемы в на-
чальном и деформированном состоянии; ηi – 
число атомов в i-ой координационной сфере; 
массы атомов платины и алюминия: 

23,195=Ptm  а.е.м., 97,26=Alm  а.е.м.; посто-
янная кристаллической решетки: 99,30 =а  Å. 

Выбор сплава состава А3В (как частный 
случай Pt3Al) для исследований обусловлен ря-

дом факторов. Сплавы стехиометрии А3В со 
сверхструктурой L12 являются самыми много-
численными, поиск известных в настоящее 
время систем, обладающих L12 структурой, по-
зволил выявить порядка 190 таких фаз в облас-
ти состава А3В. Также сплавы с данной струк-
турой являются наиболее часто модельными и 
выбираются для фундаментальных исследова-
ний с целью разработки структурно-
физических основ создания новых конструкци-
онных и функциональных материалов с раз-
личными уникальными свойствами. Сплавы с 
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L12 структурой являются основой разработки 
существующих в настоящее время суперспла-
вов [29]. 

Трехмерная расчетная ячейка Pt3Al со-
держала 7200 атомов. Нами проводилась уп-
ругая деформация всестороннего растяжения-
сжатия ячейки кристалла Pt3Al, причем вели-
чина этой деформации варьировалась от 1 до 
10 %. 

2. Результаты и обсуждение 

Деформация кристалла приводит к сущест-
венным изменениям характеристик ДБ. На 
рис.1 и 2 показаны зависимости частоты коле-
баний ДБ, а также его времени жизни от вели-
чины упругой деформации всестороннего рас-
тяжения-сжатия. 

Увеличение упругой деформации сжатия 
приводит к увеличению частоты колебаний ДБ, 
а увеличение упругой деформации растяжения 
приводит к уменьшению частоты колебаний 
ДБ. 

 
Рис.1. Зависимость частоты колебаний ω (в ТГц) 
дискретного бризера от величины упругой             
деформации всестороннего растяжения-сжатия        
D (в %) ячейки кристалла Pt3Al 

 
Рис.2. Зависимость времени жизни t (в пс) дискрет-
ного бризера от величины упругой деформации все-
стороннего растяжения-сжатия D (в %) ячейки кри-
сталла Pt3Al 

Отметим, что частота ДБ как функция де-
формации с хорошей точностью может быть 
аппроксимирована линейной зависимостью. 
Для упругой деформации растяжения эта зави-
симость имеет вид: 

27,125295,0 +−= Dω ,            (3) 
а для упругой деформации сжатия: 

768,116627,0 += Dω .            (4) 
Упругая деформация всестороннего растя-

жения-сжатия ячейки кристалла Pt3Al сущест-
венно влияет на время жизни ДБ. Отмечая 
общий характер зависимости времени жизни 
ДБ от величины упругой деформации (см. 
рис.2) можно говорить о том, что увеличение 
величины упругой деформации сжатия 
уменьшает время жизни ДБ, а увеличение ве-
личины упругой деформации растяжения 
увеличивает время жизни ДБ. Например, для 
упругой деформации растяжения равной     
10 % время жизни ДБ порядка 4150 пс, а для 
той же величины упругой деформации сжа-
тия порядка 258 пс. 

Для существования ДБ в первую очередь 
важно распределение фононных мод, т.е. фо-
нонный спектр кристалла. Для изучения влия-
ния деформации на фононный спектр кристал-
ла производился нагрев ячейки до 5 К, далее 
фиксировались частоты колебаний ячейки, и 
строилось соответствующее распределение 
[30]. Такой подход предпочтительнее теорети-
ческому расчету фононного спектра, т.к. обес-
печивается данными непосредственно с модели 
при конечных малых температурах, что не все-
гда можно учесть в деформированном кристал-
ле. 

Имеющийся локальный минимум на кри-
вой для зависимости влияния деформации 
растяжения на время жизни, может свиде-
тельствовать о характерном изменении фо-
нонного спектра кристалла при данной вели-
чине деформации. На рис.3 показаны фонон-
ные спектры ячейки кристалла Pt3Al при раз-
личных значениях упругой деформации рас-
тяжения и сжатия. 

При деформации сжатия оптическая ветвь 
фононного спектра сдвигается в сторону боль-
ших частот, при деформации растяжения – в 
сторону меньших частот. 

На рис.5 и 6 показаны зависимости ампли-
туды колебаний ДБ, а также его энергии от ве-
личины упругой деформации всестороннего 
растяжения-сжатия. 

Из рис.4 видно, что при увеличении упру-
гой деформации растяжения энергия ДБ падает, 
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а при увеличении упругой деформации сжатия 
растёт. По аналогии с аналитической асимпто-
тической оценкой частоты энергия ДБ как 
функция деформации с хорошей точностью 
может быть аппроксимирована линейной зави-

симостью. Для упругой деформации растяже-
ния эта зависимость имеет вид: 

1687,10576,0 +−= DE ,          (5) 
а для упругой деформации сжатия: 

.136,10784,0 += DE                (6) 

      
Рис.3. Фононные спектры кристалла Pt3Al, I) при упругой деформации гидростатического растяжения: 
a) 1 %, б) 3 %, в) 8%; II) при упругой деформации сжатия: a) 1 %, б) 2 %, в) 3% 

  
Рис.4. Зависимость энергии E (в эВ) дискретного 
бризера от величины упругой деформации            
всестороннего растяжения-сжатия D (в %) ячейки 
кристалла Pt3Al 

Рис.5. Зависимость амплитуды колебаний A (в Å) 
дискретного бризера от величины упругой              
деформации всестороннего растяжения-сжатия        
D (в %) ячейки кристалла Pt3Al 

Из рис.5 видно, что при увеличении упру-
гой деформации растяжения амплитуда коле-

баний ДБ растёт, а при увеличении упругой 
деформации сжатия падает. Линейная аппрок-
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симация амплитуды как функции упругой де-
формации растяжения имеет вид: 

534,00111,0 += DA ,              (7) 
а для упругой деформации сжатия: 

.5433,00141,0 +−= DA          (8) 
В качестве примера на рис. 6 показана за-

висимость энергии E (в эВ) ДБ от времени рас-
чёта t (в пс) для упругой деформации растяже-
ния равной 5 %. Все зависимости энергии ДБ от 
времени расчёта имеют характерный вид одной 
ветви перевёрнутой цепной линии. 

 
Рис.6. Зависимость энергии E (в эВ) дискретного 
бризера от времени расчёта t (в пс) для упругой     
деформации растяжения равной 5 % 

Полученные зависимости энергии дискрет-
ного бризера от величины деформации также 
показывают, что при деформации всесторонне-
го сжатия энергия ДБ возрастает, а при дефор-
мации растяжения уменьшается. Полученные 
данные свидетельствуют, что отношение энер-
гии  ДБ при которой происходит его разруше-
ние, к начальной энергии сохраняется и состав-
ляет величину порядка 0,77-0,8. Это означает, 
что разрушение ДБ происходит после рассеи-
вания 20-23% энергии в течение его времени 
его существования, а 77-80% рассеивается в 
процессе разрушения ДБ. 

Заключение 

Методом молекулярной динамики рас-
смотрено влияние упругой деформации всесто-
роннего растяжения-сжатия ячейки кристалла 
Pt3Al на характеристики ДБ. Это позволило вы-
яснить, что даже деформация незначительной 
величины существенно влияет на характери-
стики ДБ. Выявлены зависимости времени 
жизни дискретного бризера, его частоты, мак-
симальной амплитуды и максимальной энергии 
от величины упругой деформации растяжения-
сжатия. Исследовано влияние упругой де-

формации данного кристалла на его фонон-
ный спектр. Полученные результаты могут 
быть полезны при исследовании подобных объ-
ектов в экспериментах. Они вносят вклад в по-
нимание роли дискретных бризеров в форми-
рование физических свойств кристаллов [32-
45]. 

Исследование выполнено в рамках научного 
проекта №166 программы Министерства об-
разования и науки РФ «Формирование государ-
ственных заданий высшим учебным заведениям 
в части проведения научно-исследовательских 
работ» и при финансовой поддержке грантов 
РФФИ №16-42-220002 р_а, №15-48-04127 
р_сибирь_а. 
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