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Аннотация. Известно, что бездефектные кристаллы с широкой щелью в фононном 
спектре могут поддерживать щелевые дискретные бризеры (ДБ), то есть 
пространственно локализованные колебательные моды большой амплитуды с частотами 
в щели фононного спектра. К числу таких кристаллов относится интерметаллид Pt3Al, 
щель в фононном спектре которого появляется из-за большой разницы атомных масс 
компонент. В настоящей работе методом молекулярной динамики впервые исследуются 
ДБ вблизи атомно гладкой поверхности ориентации (100) этого кристалла. Показано, что 
свойства ДБ существенно зависят от состава крайней атомной плоскости, которая для 
рассматриваемого кристалла может состоять из атомов Pt или из атомов Pt и Al в равной 
пропорции. Полученные результаты могут иметь важное значение для физики 
поверхности.  
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1. Введение
Дискретные бризеры (ДБ) представляют собой колебательные моды большой амплитуды 
в нелинейных решетках, не имеющих дефектов [1-4]. В последнее десятилетие они 
привлекают все большее внимание исследователей, специализирующихся в физике 
твердого тела и в материаловедении [5-23]. Имеются экспериментальные работы, где 
обсуждается возможность идентификации ДБ в кристаллах [5,24-27], однако основным 
методом их исследования на сегодняшний день являются методы атомистического 
компьютерного моделирования, чему способствует развитие компьютерных технологий, 
метода молекулярной динамики, а также создание реалистичных потенциалов 
межатомного взаимодействия.  

Отметим, что ДБ традиционно рассматриваются в объеме трехмерных кристаллов 
[5-27] или вдали от краев двумерных кристаллов [28-38]. В наших недавних работах 
впервые исследовался щелевой ДБ на краю однородно растянутой графеновой нанолеты 
«кресло» [39,40] и было показано, что конфигурация таких ДБ сильно отличается от ДБ 
внутри листа графена. Следует отметить, что ДБ на краю листа графена существует в 
одномерной дискретной среде, с направлением трансляции вдоль края листа. По 
аналогии с этим можно предположить о существовании ДБ на или вблизи атомарно-
гладкой (сингулярной) плоской грани трехмерного кристалла. Интересно, что до сих пор 
попытки поиска таких ДБ не делались, во всяком случае, авторам данной работы они не 
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известны. В случае существования таких ДБ, они располагаются в двумерной 
дискретной среде, неколлинеарные трансляционные вектора которой параллельны 
поверхности кристалла.  

Итак, до настоящего времени в чистых металлах и упорядоченных сплавах 
исследовались только ДБ, локализованные в объеме трехмерных кристаллов [8-15,41-
49]. Основной целью настоящей работы является молекулярно-динамическое 
исследование возможности существования и свойств ДБ вблизи поверхности кристалла 
Pt3Al, имеющего сверхструктуру L12 на основе ГЦК решетки. 

2. Описание модели
Рассматриваемая модель представляет собой ГЦК кристалл Pt3Al со сверхструктурой L12 
(Рис. 1). Кубическая трансляционная ячейка ГЦК кристалла содержит 4 атома, 
обозначенные на Рис. 1 буквами A, B, C и D. Атомы платины занимают подрешетки A, 
B и C, а атомы алюминия подрешетку D. Количество атомов в рассматриваемой модели 
составляло 108 000. По двум направлениям (X и Z) использовались периодические 
граничные условия, вдоль третьего направления (Y) они не применялись и, 
следовательно, грани расчетной ячейки параллельные плоскости XZ представляли собой 
свободные поверхности. 

Рис. 1. Кубическая трансляционная ячейка ГЦК решетки. В кристалле Pt3Al со 
сверхструктурой L12 атомы платины занимают подрешетки A, B и C, а атомы 

алюминия подрешетку D. 

Для моделирования межатомного взаимодействия использовался потенциал, 
полученный методом погруженного атома (EAM). Для рассматриваемого сплава 
потенциал генерировался с использованием программного обеспечения предложенного 
Zhou [50]. Потенциалы хорошо воспроизводят основные свойства сплава, такие как: 
постоянная решетки, упругие постоянные, объемный модуль, энергия образования 
вакансии и энергия сублимации [50]. 

Для возбуждения ДБ с мягким типом нелинейности в объеме интерметаллида Pt3Al 
достаточно вывести из положения равновесия один атом легкой подрешетки (Al) в 
определенном направлении на не слишком малое, но и не слишком большое расстояние, 
чтобы проявились эффекты ангармонизма межатомных связей, но не возникло дефекта 
кристаллической структуры. При этом начальные смещения всех прочих атомов равны 
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нулю, как и начальные скорости всех атомов в расчетной ячейке. Такие же начальные 
условия использовались в данной работе, но прикладывалось начальное смещение к 
одному из атомов Al вблизи свободной поверхности. Направление начального смещения 
было либо параллельно, либо перпендикулярно свободной поверхности. 

Кристалл может иметь разные поверхности с невысокой потенциальной энергией. 
В настоящей работе рассмотрена только поверхность с кристаллографической 
ориентацией (100). Из Рис. 1 видно, что в кристалле Pt3Al чередуются моноатомные 
плоскости (100) из атомов Pt и биатомные плоскости состава PtAl. В этом случае 
возможна свободная поверхность, заканчивающаяся либо атомами платины, либо 
атомами платины и алюминия в равной пропорции. В работе изучены оба типа 
поверхности. Перед возбуждением ДБ кристалл со свободной поверхностью подвергался 
релаксации, которая приводила к изменению межплоскостных расстояний для атомных 
плоскостей вблизи поверхности.  

Расчеты проводились при нулевой температуре, то есть тепловые колебания атомов 
не вводились. 

3. Результаты моделирования
Прежде всего, представим известный результат о ДБ в объеме кристалла Pt3Al. На Рис. 2 
слева показана зависимость частоты ДБ, локализованного на одном атоме Al вдали от 
поверхности кристалла Pt3Al, от его амплитуды. Справа представлена плотность 
фононных состояний кристалла, имеющая щель в диапазоне частот от 5,8 до 8,3 ТГц. 
Видно, что частота ДБ лежит в щели фононного спектра, снижаясь с ростом его 
амплитуды, что характеризует мягкий тип нелинейности данной колебательной моды.  

Перейдем к рассмотрению ДБ вблизи поверхности ориентации (100) кристалла 
Pt3Al. На Рис. 3а, б показана одна биатомная плоскость атомов (100), параллельная 
координатной плоскости XY. Атомы Pt (Al) изображены темным (светлым) цветом. На 
Рис. 3а показан вариант поверхности, когда верхний слой состоит из атомов Pt. Атом Al 
с номером 1 в нулевой момент времени выводился из положения равновесия либо в 
направлении X, либо в направлении Y. На Рис. 3б плоскость на поверхности биатомная. 
Атом Al на поверхностном слое в нулевой момент времени отклонялся в направлении Y. 

Рис. 2. Слева показана зависимость частоты ДБ, локализованного на одном атоме Al в 
объеме кристалла Pt3Al, от его амплитуды. Справа представлена плотность фононных 

состояний кристалла, имеющая щель в диапазоне частот от 5,8 до 8,3 ТГц. 
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В процессе релаксации структуры, как уже отмечалось, изменялись 
межплоскостные расстояния. Они представлены на Рис. 3в и 3г для поверхностей, 
заканчивающихся платиной и алюминием, соответственно. Отметим, что в случае 
поверхности с атомами Pt, равновесное межплоскостное расстояние растет с удалением 
от поверхности быстро выходя на значение в объеме материала, в то время как для 
биатомной крайней плоскости следует отметить, что межатомное расстояние между 
первой и второй плоскостью больше, чем в объеме кристалла. 

При начальном отклонении атома под номером 1 (см Рис. 3а) вдоль оси Y он через 
несколько пикосекунд передает свою энергию атому под номером 2. Атом с номером 2 
лежит на 4й атомной плоскости от поверхности и, согласно Рис. 3в, межплоскостное 
расстояние уже близко к значению в объеме кристалла. Поэтому характеристики ДБ на 
атоме 2 соответствуют ДБ в объеме кристалла. Процесс перехода колебаний от атома 1 
к атому 2 показан на Рис. 3д. Отметим, что перекачка энергии начинается практически 
сразу, и через 5-10 периодов колебаний основная часть энергии атома 1 передается атому 
2. Этим обусловлена зависимость частоты от амплитуды для атома под номером 2,
показанная на Рис. 4а круглыми символами, она идентична характеристиками ДБ в 
объеме (см. Рис. 2).  

При возбуждении атома 1 на Рис. 3а вдоль оси Х (или вдоль эквивалентного 
направления Z), ДБ оставался устойчивым продолжительное время, и его амплитудно-
частотная характеристика также соответствовала ДБ в объеме кристалла. Это связано с 
тем, что данная поляризация ДБ не чувствительна к присутствию близкой поверхности, 
поскольку межатомные расстояния в направлениях X и Z практически такие же, как в 
объеме кристалла. Время жизни данных ДБ велико и достигает нескольких наносекунд. 

В случае биатомной плоскости на поверхности кристалла (Рис. 3б), устойчивые 
колебания были возможны только перпендикулярно поверхности, то есть вдоль оси Y 
(на рисунке показано стрелочками). Попытки возбудить ДБ в других направлениях 
приводили к рассеиванию энергии по кристаллу в виде тепловых колебаний атомов. Это 
обусловлено значительным отличием межплоскостного расстояния для двух крайних 
плоскостей от величины в объеме кристалла. В результате этого существенно изменяется 
зависимость частоты ДБ от амплитуды, представленная на Рис. 4а квадратными 
символами. Видно, что частота ДБ лежит в фононном спектре кристалла, уменьшаясь с 
ростом амплитуды ДБ. Такое уменьшение частоты ДБ объясняется смягчением 
(уменьшением жесткости) межатомных связей с увеличением межатомного расстояния. 

На Рис. 4б приведены зависимости энергии ДБ от амплитуды колебаний для 
поверхности Pt (круглые символы) и для поверхности PtAl (квадратные символы). 
Примечательным является то, что для возбуждения ДБ перпендикулярно поверхности 
PtAl требуется значительно меньше энергии, чем для бризера на атоме 2 вблизи 
поверхности Pt. Бризер на поверхности PtAl может локализовать 0,6 эВ, в то время как 
ДБ в объеме и ДБ локализованный вблизи поверхности Pt до 2,1 эВ. 
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Рис. 3. (а, б) атомы одной биатомной плоскости (100) кристалла Pt3Al. Ось Х 

направлена вдоль <010>, ось Y вдоль <001> и ось Z вдоль<100>. Верхний край 
рисунка – свободная поверхность. 

a) плоскость на поверхности состоит из атомов Pt, б) плоскость на поверхности имеет
состав PtAl. Стрелками показаны возможные направления устойчивых колебаний ДБ. 

На в) и г) показана зависимость расстояния между соседними атомными 
плоскостями, параллельными XZ, с удалением от поверхности, где N – порядковый 

номер атомных слоев от поверхности вглубь кристалла. д) Y – компоненты 
перемещения атомов 1 и 2, показанных на а), как функции времени. 
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а б 
Рис. 4. а) зависимость частоты от амплитуды для ДБ на атоме 2, Рис. 3а, вблизи 
поверхности Pt (круглые символы) и для ДБ на поверхности PtAl (квадратные 

символы), для случая на Рис. 2б. 
б) Зависимость энергии ДБ от его амплитуды колебаний: круглые (квадратные) 

символы соответствуют ДБ вблизи поверхности Pt (PtAl). 

4. Заключение
Проведенные молекулярно-динамические расчеты показали, что вблизи поверхности и 
на поверхности ориентации (100) кристалла Pt3Al могут существовать ДБ 
локализованные на одном атоме алюминия. Свойства ДБ существенно отличаются в 
случае поверхности заканчивающейся атомами Pt и атомами Pt и Al в равной пропорции. 
В первом случае ДБ, возбужденный максимально близко к поверхностии в направлении 
к нормали к поверхности, быстро (за 5-10 колебаний) передает свою энергию атому, 
находящемуся дальше от поверхности, порождая ДБ со свойствами близкими к ДБ в 
объеме кристалла. Во втором случае ДБ, осциллирующий вдоль нормали к поверхности, 
имеет частоту в фононном спектре кристалла ниже щели. Энергия ДБ на поверхности 
PtAl существенно (в три-четыре раза) меньше энергии в объеме кристалла или вблизи 
поверхности Pt. Вблизи поверхности Pt оказывается возможным существование ДБ с 
колебаниями вдоль поверхности, при этом его характеристики близки к характеристикам 
ДБ в объеме кристалла. 

Полученные результаты показывают возможность локализации энергии на 
поверхности кристаллов, что может иметь важное значение для физики поверхности. 

В последующих работах предполагается изучение взаимодействия ДБ на 
поверхности кристаллов с краудионами [51,52], выходящими из глубины кристалла на 
поверхность. 

Работа З.П.В. была поддержана грантом Российского научного фонда № 16-12-10175 
(получение численных результатов, подготовка рисунков). К.Е.А. благодарит за 
финансовую поддержку Российский фонд фундаментальных исследований (РФФИ), 
грант 17-02-00984 (обсуждение результатов моделирования, написание статьи). 
Д.С.В. благодарит грант Российского научного фонда № 14-13-00982 (постановка 
задачи, написание статьи). 
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SURFACE DISCRETE BREATHERS IN THE Pt3Al INTERMETALLIC 

ALLOY 
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Abstract. It is known that defect-free crystals having a wide gap in the phonon spectrum can 
support gap discrete breathers (DB) being spatially localized large amplitude vibrational modes 
with frequencies within theband gap. One of examples of such crystal type is the intermetallic 
alloy Pt3Al with a a gap in the phonon spectrum caused by large difference in the atomic masses 
of the components. In the present work, the first attempts of the molecular dynamics modelling 
studiesof the DB close to atomically smooth (100) orientation surface of the crystal is presented. 
It is shown that properties of the DB depend essentially on the composition of the surface atomic 
plane, which for the considered crystal can consist of Pt atoms or both of Pt and Al atoms in 
equal proportions. The results obtained can significantly contribute to the development of 
surface physics science. 
Keywords: molecular dynamics, biatomic crystals, discrete breathers. 
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