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Посредством метода молекулярной динамики в кристалле стехиометрического состава A3B, на примере итерметаллида 

Pt3Al, осуществлялся поиск условий формирования дискретного бризера с жестким типом нелинейности. В качестве 

межатомной функции взаимодействия использовался потенциал, полученный методом погруженного атома. 

Моделирование производилось с использованием пакета LAMMPS Molecular Dynamics Simulator. Известно, что подобного 

рода солитоны способны транспортировать энергию вдоль плотноупакованных направлений кристаллов и тем самым 

влиять на структурные и энергетические трансформации материала. В работе рассмотрен ряд способов задания начальных 

условий для формирования дискретного бризера с жестким типом нелинейности. Были получены результаты 

свидетельствующие о возможности формирования такого типа дискретного бризера, а также дискретного бризера с мягким 

типом нелинейности. Время жизни полученных дискретных бризеров с жестким типом нелинейности не велико и 

составляет порядка сотни периодов колебаний атомов. Подтверждена возможность перехода дискретного бризера с 

жестким типом нелинейности в дискретный бризер с мягким типом нелинейности. Полученные результаты могут быть 

полезны при трактовке таких эффектов, как эффект малых доз и эффект дальнодействия. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Дискретный бризер (ДБ) представляет собой 

нелинейные локализованные незатухающие 

колебания большой амплитуды атомов идеального 

кристалла [1]. Стоит отметить, что для большинства 

моделей реальных кристаллов, имеет смысл говорить 

не о ДБ, а о квазибризерах или квазидискретных 

бризерах (КДБ) [2], в силу отсутствия возможности 

задания идеальных начальных условий для всех 

атомов, участвующих в колебаниях. Данное 

ограничение приводит к конечному времени жизни 

КДБ и разбросу частот атомов входящих в состав 

дискретного бризера. При этом в работе [2] 

говориться, что присутствие в решении членов с 

малыми амплитудами, частоты которых отличаются 

от основной бризерной частоты, не является 

причиной потери их устойчивости. Тем не менее, КДБ 

имеют ограниченное время жизни в реальных 

моделях кристаллов, которое зависит от начальной 

конфигурации атомов и свойств рассматриваемого 

материала. Далее будем использовать понятие 

дискретный бризер, квазибризер и квазидискретный 

бризер как синонимы. 

По характеру зависимости частоты от амплитуды, 

ДБ можно разделить на два типа: с мягким типом 

нелинейности и жестким типом нелинейности. У 

дискретных бризеров с мягким тип нелинейности 

частота уменьшается с увеличением амплитуды, и по 

этой причине, они могут существовать только в 

кристаллах, имеющих щель в фононном спектре. Для 

дискретных бризеров с жестким типом нелинейности 

имеет место обратная зависимость, то есть их частота 

увеличивается с увеличением амплитуды, при этом 

они могут иметь частоты, как в щели, так и выше 

фононного спектра. Дискретные бризеры с мягким 

типом нелинейности могут возбуждаться в 

биатомных кристаллах, например, в щелочно-

галоидных кристаллах со структурой NaCl [3-5], в 

упорядоченных сплавах с большой разницей атомных 

масс компонент, например, в Pt3Al [6-9], а также в 

графене и графане. Дискретные бризеры с жестким 

типом нелинейности могут существовать в 

одномерных и двумерных кристаллах с Морзевским 

взаимодействием, а также в чистых металлах с ГЦК, 

ОЦК и ГПУ структурой [10-11]. На данный момент 

применение экспериментальных методов при 

изучении дискретных бризеров в кристаллах остается 

крайне проблематичным в виду локализации объектов 

на малом количестве атомов и быстротечности 

процессов. Имеющиеся экспериментальные данные 

носят косвенный характер. 



Исследования, связанные с ДБ, в последнее время 

вышли на более высокий уровень. Результаты 

многочисленных недавних работ говорят о том, что 

ДБ существуют практически во всех кристаллах [12]. 

Есть все основания полагать, что ДБ найдут свое 

место при объяснении различных физических явлений 

в кристаллах. 

В данной работе предпринята попытка анализа 

условий формирования дискретных бризеров с 

жестким типом нелинейности в кристаллах 

стехиометрического состава A3B, на примере Pt3Al с 

использованием метода молекулярной динамики на 

основе компьютерного моделирования. 

В качестве метода исследования в нашей работе 

выбран метод молекулярной динамики. Выбор метода 

обусловлен рядом факторов. Дискретные бризеры 

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 перемещаться со значительными 

скоростями. В то же время, компьютерное 

моделирование стало весьма продуктивным методом 

исследования в физике конденсированного состояния 

и в материаловедении. Этот факт обусловлен 

постоянным ростом мощности и доступности 

вычислительных машин, разработкой и программной 

реализацией численных методов. Одним из наиболее 

эффективных методов изучения ДБ является метод 

молекулярной динамики, опирающийся на хорошо 

апробированные межатомные потенциалы. Говоря 

более подробно о методе молекулярной динамики, 

следует отметить, что он позволяет решать задачи, 

касающиеся проблем структурно энергетических 

трансформаций, как в кристаллических, так и в 

некристаллических материалах. Кроме того, данный 

метод позволяет рассчитать многие свойства системы, 

как термодинамические (например, энергию, 

давление, энтропию), так и кинетические 

(коэффициенты диффузии, частоты колебаний 

атомов). Причем в данном методе динамика 

процессов исследуется в реальном времени. 

ОПИСАНИЕ МОДЕЛИ И МЕТОДИКА 
ЭКСПЕРИМЕНТА 

Моделирование проводилось с использованием 

пакета молекулярной динамики LAMMPS Molecular 

Dynamics Simulator [13]. Исследуемая модель 

представляла собой объёмный ГЦК кристалл 

стехиометрии A3B. Как частный случай 

рассматривался кристалл Pt3Al, содержащий 96000 

атомов (см. рис. 1). Вдоль всех осей накладывались 

периодические граничный условия. 

Сплавы стехиометрии А3В со сверхструктурой L12 

являются самыми многочисленными, поиск 

известных в настоящее время систем, обладающих 

L12 структурой, позволил выявить порядка 190 таких 

фаз в области состава А3В. Также сплавы с данной 

структурой являются наиболее часто модельными и 

выбираются для фундаментальных исследований с 

целью разработки структурно-физических основ 

создания новых конструкционных и функциональных 

материалов с различными уникальными свойствами. 

Сплавы с L12 структурой являются основой 

разработки существующих в настоящее время 

суперсплавов [14]. 

Для моделирования межатомного взаимодействия 

использовался потенциал полученный методом 

погруженного атома (EAM). В вычислительной химии 

модель погружённого атома используется для 

приближенного описания энергии взаимодействия 

между двумя атомами. EAM потенциал генерировался 

для данного сплава с использованием программного 

обеспечения предложенного Zhou [15].  

 
Рис. 1. Объемный вид кристалла Pt3Al, содержащего 96000 

частиц, ось X ориентирована вдоль кристаллографического 

направления < 𝟏𝟏̅𝟎 >, Y – < 𝟏𝟏̅𝟐̅ >, Z – < 𝟏𝟏𝟏 > 

Выбор потенциала и обоснованность его 

использования для конкретной задачи является 

важным этапом при моделировании. Рассмотрим 

более подробно процесс построения EAM потенциала 

методом предложенным, авторами работы [15]. 

Полная энергия Е кристалла может быть выражено 

как 

  𝐸 =
1

2
∑ 𝜑𝑖𝑗(𝑟𝑖𝑗) + ∑ 𝐹𝑖(𝜌𝑖)𝑖𝑖,𝑗,𝑖≠𝑗 , 

где 𝜑𝑖𝑗  представляет парную энергию между атомами 

i и j отделенными друг от друга расстоянием 𝑟𝑖𝑗 , а Fi 

энергия вложения связанная с вложенным атомом i в 

локальном местоположении с электронной 

плотностью 𝜌𝑖. Электронная плотность можно 

рассчитать по формуле 𝜌𝑖 = ∑ 𝑓𝑗(𝑟𝑖𝑗)𝑗,𝑗≠𝑖 , где 𝑓𝑗(𝑟𝑖𝑗) - 

электронная плотность на участке атома i 

находящегося на расстоянии 𝑟𝑖𝑗  от атома j. 

ЕАМ-потенциал чистого элемента состоит из трех 

функции: парной энергии 𝜑, электронной плотности 

𝜌, и энергии вложения F. Для сплава EAM-потенциал 

содержит не только три функции 𝜑, 𝜌, и F для 

каждого из составляющих элементов, но также парная 

энергия  𝜑ab  между разными элементами a и b (a≠b). 

В результате функции 𝜑, 𝜌, и F приспособленное для 



элементарных металлов не могут быть 

непосредственно применены к сплаву или 

многослойным системам. Тем не менее, путем 

нормализации EAM-потенциалов и введения модели 

сплава, процедура обобщения EAM-потенциалов и их 

расстояния обрезки была предложена Zhou [15]. Эта 

процедура дает возможность построения EAM-

потенциалов сплавов из EAM-потенциалов для 

отдельных элементов. Такие потенциалы сплавов 

использовались при молекулярном моделировании и 

дали хорошие результаты в экспериментах. 

В этой модели EAM-потенциала сплава, 

обобщенные элементные парные потенциалы 

описываются: 

 φ(r) =
Aexp[−α(r re−1⁄ )]

1+(r re−k⁄ )20 −
Bexp[−β(r re−1⁄ )]

1+(r re−⁄ )20 , 

где re равновесное расстояние между соседними 

атомами, А, В, α, β - четыре регулируемых параметра, 

а k и λ два дополнительных параметра для обрезки. 

Функция электронной плотности взята в той же 

форме, что и располагающий элемент в парном 

потенциале с теми же значениями, т.е. 

  𝑓(𝑟) =
𝑓𝑒𝑒𝑥𝑝[−𝛽(𝑟 𝑟𝑒−1⁄ )]

1+(𝑟 𝑟𝑒−⁄ )20 .  

Парный потенциал между различными видами a и 

b тогда строится как 

  𝜑𝑎𝑏(𝑟) =
1

2
[

𝑓𝑏(𝑟)

𝑓𝑎(𝑟)
𝜑𝑎𝑎(𝑟) + 

𝑓𝑎(𝑟)

𝑓𝑏(𝑟)
𝜑𝑏𝑏(𝑟)

]      

Функции энергии вложения, которые хорошо 

работают в широком диапазоне электронных 

плотностей, требуют трех уравнений для того, чтобы 

показать три различных диапазона электронных 

плотностей. Эти уравнения 

𝐹(𝜌) = ∑ 𝐹𝑛𝑖 (
𝜌

𝜌𝑛
− 1)

𝑖

,   𝜌 < 𝜌𝑛, 𝜌𝑛 = 0,85𝜌𝑒 ,3
𝑖=0   

𝐹(𝜌) = ∑ 𝐹𝑖 (
𝜌

𝜌𝑛

− 1)
𝑖

,   

3

𝑖=0

  

  𝜌𝑛 ≤ 𝜌 < 𝜌0, 𝜌0 = 1,15𝜌𝑒 ,      

 𝐹(𝜌) = 𝐹𝑒 [1 − ln (
𝜌

𝜌𝑠
)


] (
𝜌

𝜌𝑠
)


, 𝜌0 ≤ 𝜌.  

Потенциалы, применяемые в этой модели, хорошо 

подогнаны к основным свойствам материалов таким 

как, постоянные решетки, упругие постоянные, 

объемные модули, энергии образования вакансий и 

энергии сублимации, и они дают достаточно хорошие 

решения. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

Для существования квази-бризера важно 

распределение фононных мод, т.е. фононный спектр 

кристалла. На рис. 2 показаны фононные спектры 

ячейки кристалла Pt3Al, рассчитанный для данной 

модели и потенциала. 

 
Рис. 2. Плотность фононных состояний кристалла Pt3Al 

Процесс подготовки модели состоял из 

первоначальной релаксация кристалла, что позволяло 

исключить влияние тепловых колебаний на бризер в 

кристалле. Далее в одной из плоскостей кристалла 

(111), вдоль направления < 𝟏𝟏̅𝟎 > ряду атомов 

придавали некоторые начальные смещения. 

Рассматривалась группа из десяти атомов Al. На 

рис. 3 стрелками показано направления отклонений 

группы атомов Al в кристалле Pt3Al. В таблице 1, 

для примера, приведены некоторые числовые 

значения конфигураций смещений атомов Al в 

кристалле Pt3Al и время затухания ДБ с жестким 

типом нелинейности. 

 
  

Рис. 3. Направления отклонения атом Al из положения 

равновесия  

Табл. 1. Некоторые числовые значения конфигураций 

смещений атомов Al в кристалле Pt3Al и время затухания 

ДБ с жестким типом нелинейности 
Конфигурации смещений атомов Al в Å Время затухания ДБ с 

жестким типом 
нелинейности в пс 

0,8 -0,8 0,8 -0,8 0,8 -0,8 0,8 -0,8 (см. 

рис. 3c) 

9 

0,6 -0,6 0,6 -0,6 0,8 -0,8 0,6 -0,6 0,6 -
0,6 (см. рис. 3c) 

9 

0,4 -0,4 0,4 -0,4 0,8 -0,8 0,4 -0,4 0,4 -

0,4 (см. рис. 3c) 

6 

0,2 -0,2 0,2 -0,2 0,8 -0,8 0,2 -0,2 0,2 -
0,2 (см. рис. 3c) 

5 

-0,65 -0,68 -0,71 -0,74 -0,8 0,8 0,74 

0,71 0,68 0,65 (см. рис. 3b) 

11 

-0,62 -0,65 -0,68 -0,71 -0,8 0,8 0,71 
0,68 0,65 0,62 (см. рис. 3b) 

9 

-0,56 -0,59 -0,62 -0,65 -0,8 0,8 0,65 

0,62 0,59 0,56 (см. рис. 3b) 

5 

0,59 0,62 0,65 0,68 0,8 0,8 0,68 0,65 
0,62 0,59 (см. рис. 3a) 

12 

0,56 0,59 0,62 0,65 0,8 0,8 0,65 0,62 

0,59 0,56 (см. рис. 3a) 

10 

0,50 0,53 0,56 0,59 0,8 0,8 0,59 0,56 
0,53 0,50 (см. рис. 3a) 

6 



ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Как видно из приведенных выше результатов 

время жизни таких объектов в рассматриваемой 

модели не велико и составляет не более 150 периодов 

колебаний атомов, входящих в состав ДБ. Однако, 

отметим, что при затухании таких колебаний, энергия 

рассеивалась не полностью. Зачастую формировались 

ДБ с мягким типом нелинейности, локализованные на 

единичных атомах. Такие результаты сопоставимы с 

результатами в работе [16], полученным в модели, где 

атомы взаимодействовали посредством парного 

потенциала Морзе. 

Существуют различные типы конфигураций 

отклонения группы атомов Al для возникновения ДБ 

с жестким типом нелинейности в модельном 

кристалле Pt3Al, но наиболее устойчивое время жизни 

этих нелинейных локализованных колебательных мод 

не превосходит 12 пс. 

В работе рассмотрен механизм поиска дискретных 

бризеров с жестким типом нелинейности в кристаллах 

стехиометрического состава A3B. Полученные 

результаты могут быть полезны при поиске подобных 

объектов в других кристаллах и соединениях. 

 

Исследование выполнено при финансовой 

поддержке РФФИ и Алтайского края в рамках 

научного проекта № 18-42-220002. 
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COMPUTER MODELING OF THE CONDITIONS OF 
FORMATION OF A DISCRETE BREATHER WITH A 
RIGID TYPE OF NONLINEARITY IN Pt3Al CRYSTAL 
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1
The Shukshin Altai State Humanities Pedagogical University, Biysk 

2
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Abstract – By means of the molecular dynamics method in a crystal of the stoichiometric composition A3B, using the example of 

Pt3Al iterallide, the conditions for the formation of a discrete breather with a rigid type of nonlinearity were searched. As the 

interatomic interaction function, we used the potential obtained by the immersed atom method. The simulation was performed using 

the LAMMPS Molecular Dynamics Simulator package. It is known that such solitons are capable of transporting energy along close-

packed crystal directions, and thus the influence of the structural and energy transformations of the material. A number of methods 

for specifying initial conditions for the formation of a discrete breather with a rigid type of nonlinearity are considered. Results have 

been obtained in the form of discrete breathing, as well as a soft type of nonlinearity. The lifetime of the known discrete breathers 

with the type of nonlinearity. The possibility of a transition from a discrete breather with a rigid type of nonlinearity. The results can 

be useful in treating such effects as the effect of small doses and the long-range effect. 

Index terms: discrete breather, quasi-breather, molecular dynamics, nonlinear dynamics. 
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