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Концепция локализации энергии на узлах идеальных кристаллов активно начала развиваться с работ [1, 2], в дальнейшем данное направление переросло в теорию дискретных бризеров и сопутствующих направлений [3]. Такие объекты как дискретные бризеры могут стать основой для реализации ряда идей, в частности идеи теплового транзистора, предложенного в работе [4], или радиочастотных фильтров, магнетометров и т.д. [5-9]. С понятием дискретный бризер тесно связано понятие нелинейной локализованной моды, в ранних работах они часто использовались как синонимы. Здесь мы рассмотрим оба этих термина применительно к высокоамплитудным колебаниям решетки кристалла CuPt7.
Выбор объекта исследования в виде сплава CuPt7 обусловлен рядом факторов. В первую очередь сплавы на основе Pt обладают рядом интересных свойств, таких как устойчивость к коррозии и высокую температуру плавления. Эти свойства дают перспективу для применения таких сплавов в условиях космоса. Однако интенсивное внешнее воздействие в виде облучения может приводить к возбуждению таких объектов как дискретные бризеры с мягким типом нелинейности [10-12].
Под дискретными бризерами понимают пространственно локализованные высокоамплитудные возбуждения кристаллической решетки, вызванные ангармоничностью межатомных сил, что приводит к зависимости частоты колебаний атомов от их амплитуд. Для существования таких объектов в кристаллах необходимо наличие запрещенной зоны в фононном спектре кристалла, а также, в случае биатомных кристаллов, существенной разницы в массах компонент сплава. В тоже время стоит отметить, что могут существовать так называемые погруженные дискретные бризеры, частота которых может входить в фононный спектр кристалла [3]. В случае, если частота уменьшается при увеличении амплитуды колебаний, говорят о дискретных бризерах с мягким типом нелинейности, если увеличивается – о дискретных бризерах с жестким типом нелинейности.
В отличие от дискретных бризеров, нелинейные локализованные моды имеют относительное небольшое время жизни, порядка нескольких десятков периодов колебаний решетки. Они достаточно быстро рассеивают свою энергию в виде тепловых колебаний решетки на соседние атомы. Однако их время существование на порядок превосходит обычные тепловые колебания, что вызвано ангармоничностью межатомных сил.
Рассматриваемые нами модели представляет собой объемные ГЦК кристаллы CuPt7, который содержал 23328 частиц (рис. 1), взаимодействующих посредством потенциала, полученного методом погруженного атома (EAM-потенциал) [13]. Рассматривались два варианта решетки с ортогональными базисными векторами (рис. 1а) и тригональная конфигурация (рис. 1b) [14].
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	Рис. 1. Структура кристалла CuPt7, a) с ортогональными базисными векторами, b) тригональная структура [13]



Моделирование и расчет плотности фононных состояний осуществлялись посредством пакета LAMMPS [15]. Уравнения движения атомов интегрировались с использованием численной схемы четвертого порядка точности с шагом интегрирования 0.5 фс. Результаты для решетки с ортогональными базисными векторами приведены на рис. 2а, для тригональной структуры на рис. 2b.
Анализ структуры кристалла и рассчитанного фононного спектра позволяет говорить о возможном существовании таких объектов, как дискретный бризер с мягким типом нелинейности в CuPt7. Так в кристалле, представленном на рис. 1b, присутствует запрещенная зона, что является необходимым условием для существования дискретного бризера. Кроме того более легкие атомы меди окружены тяжелыми атомами платины, что также должно оказывать благоприятное влияние на локализацию колебаний легкой подрешетки. Однако масса меди меньше массы платины менее чем в 3 раза, что зачастую недостаточно для формирования условия существования дискретного бризера.
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	Рис. 2. Плотности фононных состояний кристалла CuPt7  a) с ортогональными базисными векторами, b) тригональная структура


Далее была получена зависимость частоты колебаний атомов Cu от амплитуды для обоих приведенных типов сингоний кристаллов. В качестве примера рассмотрим колебания вдоль направления <001>.
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Рис. 3. Зависимость частоты колебаний атома Cu в кристалле CuPt7 от амплитуды для тригональной и кубической сингоний решеток CuPt7
Полученные результаты на рис. 3 говорят о жестком типе нелинейности колебаний для обоих сингоний кристалла CuPt7, что не позволяет попасть частоте колебаний атома меди в запрещенную зону фононного спектра для тригональной сингонии кристалла. Тем самым, исключается возможность возбуждения дискретных бризеров с мягким типом нелинейности. При этом отметим, что при достаточно больших амплитудах, для этих структур кристаллов наблюдались продолжительные, но затухающие колебания атомов Cu. Наиболее ярко это проявлялось в кубическом кристалле, в силу более высокого порядка симметрии. В этом случае можно говорить не о дискретных бризерах, а о нелинейных высокоамплитудных колебаниях узлов решетки в бездефектном кристалле CuPt7.
[bookmark: _GoBack]Таким образом, методом молекулярной динамике в работе изучен кристалл CuPt7, на предмет существования в нем дискретных бризеров с мягким типом нелинейности и нелинейных долгоживущих мод. Показано, что в данном кристалле невозможно возбуждение бризеров с мягким типом нелинейности. При этом при определенных начальных амплитудах время жизни отдельных мод может существенно превышать среднее время существование высокоамплитудных тепловых колебаний атомов. Носителями таких мод являются атомы Cu, наиболее ярко это проявляется для кристалла с кубической сингонией в виду более высокого порядка симметрии.
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