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Возбуждение волн солитонного типа в кристаллах стехиометрии A3B
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С использованием метода молекулярной динамики, рассмотрены кристаллы состава A3B, на примере Ni3Al

и Pt3Al, на предмет возможности возбуждения в них волн солитонного типа. Для описания межатомных

взаимодействий использовались потенциалы, полученные методом погруженного атома. Показано, что при

гармоническом внешнем воздействии возможно возбуждение волн солитонного типа в кристалле Pt3Al, но не

в Ni3Al. Возникновение таких волн сжатия−растяжения обусловлено возбуждением вблизи зоны воздействия

дискретных бризеров с мягким типом нелинейности, существование которых невозможно в кристалле Ni3Al.

Обнаруженные волны способны распространяться на тысячи нанометров вдоль кристалла Pt3Al без каких

либо потерь формы и скорости движения. Форма полученной волны соответствует кинковому решению

уравнения sin-Гордона. Совокупный объем энергии, переносимый волной, определяется количеством рядов

атомов, вовлеченных в колебания, речь может идти о десятках и сотнях электрон-вольт.
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1. Введение

Интерес к солитонам не угасает с момента их от-

крытия и по сегодняшний день, поскольку с позиции

солитонов удается трактовать явления, наблюдаемые в

различных средах [1–5], а в области оптических соли-

тонов развиваются технологии, реализуемые на практи-

ке [6–11].
В отличии от уединенных волн на макро уровне на во-

де или в оптических и электрических системах, изучение

уединенных волн на атомном уровне в твердых телах

крайне затруднено в силу сложности их эксперименталь-

ного наблюдения. В то же время имеются работы, в

которых волны солитонного типа помогают трактовать

различные эффекты. Так в работах [12,13] предполагают,
что именно солитонный механизм транспорта энергии

от поверхности кристалла вглубь является одним из

основных при ионном облучении кристаллов. В рабо-

тах посвященных дискретным бризерам (ДБ) [14–20],
которые также можно отнести к солитоноподобным

объектам, рассматривается их способность осуществ-

лять транспорт энергии. Говоря о ДБ, отметим, что

их можно классифицировать по зависимости частоты

от амплитуды колебаний. Так в случае если частота

колебаний возрастает с увеличением амплитуды, то

говорят о ДБ с жестким типом нелинейности, если же

уменьшается — с мягким [21]. ДБ с жестким типом

нелинейности чаще всего существуют на частотах выше

оптической ветви фононного спектра (ФС) кристалла,

хотя есть примеры, когда частота такого ДБ может

отщепиться от акустической ветви ФС и существовать

в щели спектра [22,23]. Такие бризеры локализованы

на нескольких атомах и могут являться мобильными

при наличии асимметрии в их профиле. ДБ с мягким

типом нелинейности могут иметь частоты только в щели

ФС кристаллов, они чаще всего локализованы на одном

или на паре атомов, мобильностью при этом обычно

не обладают. Среди экспериментальных работ, посвя-

щенных ДБ, можно выделить следующие. В работе [24]

на основе исследования квазиодномерного кристалли-

ческого комплекса {[Pt(en)2][Pt(en)2Cl2](ClO4)4} (где
(en) — этилендиамин) с помощью рамановского рас-

сеяния делается вывод о возможности существования в

нем некоторых локализованных динамических объектов,

интерпретируемых как дискретные бризеры. При этом

в работах [25–27] была предложена модель, результаты

исследования которой хорошо согласуются с экспери-

ментальными данными. Изучению мод, локализованных

вдоль одного из пространственных измерений, в α-фазе

кристалла U посвящены работы [28]. Авторы делают вы-

вод о существовании в этом кристалле локализованных
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Рис. 1. Плотности фононных состояний кристаллов Ni3Al и Pt3Al.

возбуждений, основываясь на результатах эксперимен-

тов по неупругому рентгеновскому рассеянию. В рабо-

тах [28–30] обсуждаются экспериментальные данные, по-
лученные с помощью неупругого рассеяния медленных

нейтронов на колебаниях кристаллической решетки NaI.

Приведенные работы, а также работы посвященные

нелинейной супратрансмиссии [31–36], то есть передаче

энергии кристаллу при периодическом воздействии на

него на частотах вне фононного спектра кристалла,

повышают интерес к таким механизмам транспорта

энергии по кристаллу.

В данной работе методом компьютерного моделиро-

вания рассматривается возбуждение уединенных волн в

кристаллах стехиометрического состава A3B и устанав-

ливается роль дискретных бризеров в данном процессе.

Для сравнения выбраны кристаллы Ni3Al и Pt3Al. Дело

в том, что в кристалле Pt3Al, в силу большой разницы

атомных масс компонент, имеет место запрещенная зона

в ФС, что обеспечивает возможность существования

щелевых ДБ с мягким типом нелинейности [37,38], в

то время как в Ni3Al такой щели нет, соответственно,

отсутствуют условия для возбуждения таких ДБ.

2. Модель и методика компьютерного
эксперимента

Рассматриваемая нами модель представляет собой

объемный ГЦК кристалл стехиометрии A3B, содер-

жащий от 3 · 105 до 2.5 · 106 частиц, взаимодейству-

ющих посредством потенциала, полученного методом

погруженного атома (EAM-потенциал) для Pt3Al [39] и
Ni3Al [40]. Моделирование осуществлялось посредством

пакета LAMMPS [41]. Полная энергия E кристалла мо-

жет быть выражена как E = 1
2
6i, j,i 6= jϕi j(r i j ) + 6i Fi(ρi),

где ϕi j представляет парную энергию между атомами i
и j , отделенными друг от друга расстоянием r i j , а Fi —

энергия вложения, связанная с вложенным атомом i
в локальном местоположении с электронной плотно-

стью ρi . Электронную плотность можно рассчитать по

формуле ρi = 6 j, j 6=i f j(r i j), где f j(r i j) — электронная

плотность на участке атома i, находящегося на расстоя-

нии r i j от атома j .
Декартовы оси координат XYZ ориентированы вдоль

кристаллографических направлений 〈100〉, 〈010〉 и 〈001〉,
соответственно. Размер ячейки варьировался в широком

диапазоне с целью изучения механизмов возбуждения,

распространения и взаимодействия уединенных волн.

В модели вдоль осей X ,Y накладывались периодические

граничные условия. Граничные условия на поверхностях

нормальных оси Z описаны ниже (вдоль этой оси

рассматривалось движение солитонов). Отметим, что

размер ячейки изменялся только вдоль оси Z, тем самым

достигались линейные размеры ячейки вплоть до 2.4µm.

Вдоль осей X и Y размеры ячейки составляли 3.5 nm для

Ni3Al и 4 nm для Pt3Al.

Атомы расчетной ячейки были разбиты на три блока.

Первый блок представлял собой 3−4 слоя атомов вбли-

зи одной из поверхностей нормальных оси Z, которые
осуществляли вынужденные колебания по гармониче-

скому закону в направлении оси Z с заданными частотой

и амплитудой, взятыми из диапазонов указанных ниже.

Во втором, основном блоке, изучалось поглощение

кристаллом подведенной к нему энергии и ее распро-

странение по кристаллу. На противоположном конце

расчетной ячейки выделялся блок из 4−5 жестко зафик-

сированных слоев атомов. Это обеспечивало отсутствие

движения всей модели кристалла.

Периодическое воздействие осуществлялось путем за-

дания перемещений атомам первого блока по гармони-

ческому закону z (t) = A sin(ωt) вдоль оси Z с частотами

от 0.2 до 20 THz, и с амплитудами от 0.05 до 0.5�A.

Такой диапазон частот позволяет охватить весь спектр

малоамплитудных колебаний атомов для рассматрива-

емых кристаллов. Время воздействия осуществлялось

в интервале 1.5−8 ps, тем самым обеспечивалось до-

статочное количество колебаний для разных частот

внешнего воздействия.

Для рассматриваемых моделей кристаллов Ni3Al и

Pt3Al были рассчитаны плотности фононных состояний

(рис. 1). В расчетах использовался программный пакет
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Рис. 2. Распределение кинетической энергии в кристаллах Pt3Al и Ni3Al через 8 ps после начала эксперимента со следующими

параметрами внешнего периодического воздействия ω = 8 THz, A = 0.2�A, время воздействия t = 2.5 ps.

LAMMPS, который включает необходимые для этих це-

лей процедуры, базирующиеся на преобразовании Фурье

автокорреляционных функций перемещений атомов от

времени. Знание спектров кристаллов позволяет соиз-

мерять частоты внешнего воздействия и собственные

частоты их фононных колебаний, а также оценить вклад

дискретных бризеров в процесс генерации уединенных

волн.

3. Результаты и обсуждения

В результате проведенных расчетов было установ-

лено, что в кристалле Ni3Al уединенные волны не

возбуждаются при периодическом воздействии на конце

расчетной ячейки с указанными частотами и амплиту-

дами. Для примера приведем результаты эксперимента

со следующими параметрами внешнего периодического

воздействия ω = 8THz, A = 0.2�A, время воздействия

t = 2.5 ps (рис. 2). Поведение кристалла Pt3Al отлича-

лось от Ni3Al, в нем формировались четко выраженные

уединенные волны, бегущие вдоль кристалла (рис. 2).
Характер этих волн зависел от амплитуды, частоты

и продолжительности внешнего периодического воздей-

ствия. Так как в Ni3Al такой эффект не наблюдался,

далее распространение волн будет изучаться только в

кристалле Pt3Al.

Рассмотрим механизм формирования полученных

уединенных волн. В работах [42,43] нами было показано,

что периодическое воздействие на частотах близких к

собственным частотам ДБ вызывает их возбуждение в

непосредственной близости с областью воздействия, что

выражается в резком увеличении амплитуды колебаний

атомов Al. На рис. 3, а приведены характерные графи-

ки зависимости Z-смещений атомов Al от положения

равновесия в пограничном слое с областью периодиче-

ского воздействия с амплитудой 0.1 и 0.2�A. Изменение

координаты имеет колебательный характер, в момент

достижения определенного значения начинает формиро-

ваться уединенная волна, дискретные бризеры отдают

свою энергию, несмотря на продолжающееся внешнее

воздействие, и далее процесс повторяется квазиперио-

дически. На рис. 3, а для амплитуды воздействия 0.2�A

на частоте ω = 8THz сформировались две уединенные

волны, которые отчетливо видны на рис. 2. Также

данные результаты подтверждают наличие порогового

значения амплитуды воздействия для возникновения

эффекта супратрансмиссии. Так, при амплитуде 0.1�A

и частоте ω = 8THz ДБ не формировались, а энергия

кристаллу практически не передавалась, так как частота

воздействия лежала вне ФС кристалла. Минимальное

значение амплитуды, при котором наблюдался ярко

выраженный эффект формирования солитоноподобных

волн, составило 0.15�A.

Увеличение амплитуды внешнего воздействия приво-

дит к быстрому разрушению приграничной области, од-

нако, высокоамплитудные колебания атомов возникают

в ближайшей упорядоченной части кристалла и таким

же образом возбуждают уединенные волны.

Варьируя частоту воздействия (рис. 3, b) при ампли-

туде 0.2�A, установлено, что данный эффект возникает

только на частотах вне ФС кристалла, в том числе и

для частот выше оптической ветви спектра, а имен-

но для частот кратных частотам дискретных бризеров

(7−8THz [38]) в рассматриваемом кристалле. При этом

чем больше значение частоты воздействия, тем большее

количество энергии может быть сосредоточено на уеди-

ненной волне.

Более подробно рассмотрим характер распределения

кинетической энергии для одиночной волны возбужден-

ной при следующих параметрах внешнего воздействия:

ω = 7THz, A = 0.2�A, время воздействия t = 1.5 ps.
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В данном случае формировалась только одна волна, име-

ющая колоколообразный профиль распределения энер-

гии (рис. 4). Отметим, что основная доля кинетиче-

кой энергии сосредоточена на атомах Pt, в то время

как на атомы Al приходится незначительная ее часть.

На рис. 4, а приведен энергетический профиль волны,

что позволяет оценить величину запасенной энергии.

На рис. 4, b дан график сил, действующих на атомы

вдоль направления распространения волны, то есть

вдоль оси Z. Видно, что в передней части волны матери-

ал испытывает сжатие, за которой идет область такого

же по величине растяжения. После прохождения такой

волны материал оказывается в естественном ненагру-

женном состоянии. Переноса массы такая волна не осу-

ществляет, в отличие от хорошо известных волн сжатия.

Как уже отмечалось, амплитуда воздействия оказы-

вает существенное влияние на характер формируемых

волн и их свойства. Для наглядности рассмотрим про-

филь волн в зависимости от амплитуды воздействия для

рядов атомов Pt.

На рис. 5, a−c приведено распределение энергии

атомов Pt вдоль кристаллографического направления

〈001〉, вдоль которого распространяются рассматривае-

мые волны. Для амплитуд менее 0.25�A характерно

формирование уединенной волны состоящей из одного

пика. С увеличением амплитуды воздействия до ве-

личин 0.25−0.325�A наблюдается формирование двух-

трех пиков, распространяющихся вместе. Дальнейшее

увеличение амплитуды приводит к устойчивому форми-

рование двух пиков (рис. 5, c). Рассматривая причины

такого поведения, вычислим кинетическую энергию,

сосредоточенную вдоль одного ряда атомов Pt, такая

зависимость от амплитуды воздействия приведена на

рис. 5, d. Характерными являются две ступеньки при

амплитудах 0.25 и 0.4�A. Такое поведение вызвано изме-

нением времени разрушения атомных слоев граничащих

с областью воздействия (рис. 6). Для амплитуд менее

0.25�A разрушение кристаллической структуры не про-

исходит, на атомах алюминия происходит возбуждение

дискретных бризеров, после чего они передают часть

энергии кристаллу в виде уединенной волны без нару-

шения структуры. Увеличение амплитуды приводит к

разрушению кристаллической структуры атомных слоев,

так при амплитуде 0.25�A данный процесс начинается

через 0.7 ps после начала воздействия, а для амплитуд

более 0.4�A через 0.4 ps. Формируется область с неупоря-
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Рис. 5. a–c Профиль кинетической энергии атомов ряда Pt вдоль бегущей уединенной волны в зависимости от амплитуды

внешнего воздействия; d — зависимость суммарной энергии атомов ряда Pt вдоль волны от амплитуды внешнего воздействия.

доченной структурой (расплав кристалла) между зоной

воздействия и основным кристаллом. Образуется свое-

образная подушка, которая смягчает внешне воздействия

и приводит к формированию дискретных бризеров уже

на границе расплава и упорядоченного кристалла.

Оценка энергии уединенной волны для данной модели

(4× 4 nm) составляет величины от 20 eV до нескольких

сотен eV. Таким образом, такая волна, распространяясь

по кристаллу, может оказывать существенное влияние

на процессы, протекающие в кристаллах на атомном

уровне.

В теории уединенных волн в твердых телах [44,45] из-
вестно обобщенное уравнение синус-Гордона, имеющее

вид l20p
(

1− V 2

V 2
k

)

u,qq = p̃1 sin u + p̃2 sin u cos u, здесь l0 —

характеристическая длинна, V — постоянная фазовая

скорость, Vk — фазовая скорость оптической моды.

Решением данного уравнения при определенных гранич-

ных условиях являются уединенные и периодические

волны. Известно решение вида: U(q, t) = 2α2 cosh ε2

1+ α2 cosh ε2
,

гдe ε = q −Vt, α — амплитудный множитель, q —

координата, V — скорость движения солитона, t —

время. Подбирая соответствующие значения параметров

данного решения, получен профиль уединенной волны,

хорошо согласующийся с профилем солитона в кристал-

ле Pt3Al. Можно говорить, что полученная уединенная

t, ps
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Z
, Å
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Рис. 6. Z-компонента смещений атомов Al от положений рав-

новесия в непосредственной близости к области воздействия

для амплитуд 0.225, 0.25 и 0.4�A.

волна относится к классическим волнам солитонного

типа. Ее профиль имеет колоколообразный вид, она

нелинейна и распространяется с постоянной скоро-

стью. Оценка величины скорости распространения такой

волны дала значение порядка 4.4 · 103 m/s, независимо

от параметров внешнего воздействия. Таким образом,

сравнивая эту величину со скоростью звука в данной мо-

дели, которая составила 4.2 · 103 m/s, можно сказать, что
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Рис. 7. Столкновение двух уединенных волн: I — до столкно-

вения, II — момент столкновения, III — после столкновения.

полученная волна движется со сверхзвуковой скоростью

в данной модели кристалла Pt3Al.

На рис. 7 приведено распределение кинетической

энергии вдоль кристалла при столкновении двух уеди-

ненных волн. Форма и скорость волн после столкнове-

ния остались неизменны.

Такие волны оказались также устойчивы к нагреву.

Волна без существенного изменения своего профиля

и скорости способна преодолевать нагретые области

кристалла, по крайней мере, при температурах до 300K.

Установить максимально возможное расстояние, кото-

рое способен пройти солитон в рамках рассматриваемых

моделей не удалось в виду значительных вычислитель-

ных временных затрат. Максимальное расстояние, кото-

рое было пройдено такой волной в моделях составило

более 11µm, при наложении жестких граничных усло-

вий на ячейку вдоль оси Z, после запуска уединенной

волны. Солитон отражался от жестко зафиксированных

атомов по краям ячейки и блуждал вдоль нее без каких

либо признаков рассеяния энергии и изменения скорости

движения.

4. Заключение

Таким образом, полученные уединенные волны спо-

собны распространяться на тысячи нанометров вглубь

бездефектного кристалла без изменения формы и скоро-

сти. Совокупный объем энергии, переносимый волной,

определяется количеством рядов атомов, вовлеченных

в колебания, речь может идти о десятках и сотнях

электрон-вольт. Данный механизм транспорта энергии

по кристаллу, посредством уединенных волн, видится

одним из наиболее эффективных, а механизм генерации

таких волн относительно прост. Полученные результаты

могут быть полезны при трактовке результатов натур-

ных экспериментов при интенсивных внешних воздей-

ствиях на кристаллы, а также способны внести вклад в

развитие представлений о роли дискретных бризеров в

динамике решетки металлов и сплавов.
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