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ABSTRACT
The work is devoted to the study of the nature of oscillations of nonlinear localized modes near the 
surface of a crystal with cylindrical symmetry. The topology of the surface has a significant effect 
on such oscillations. The properties of the oscillatory system were studied based on the position of 
discrete breathers and quasi-breathers. This allows you to compare characteristics with fluctuations 
in volume, highlight common features and differences. A model of an A3B crystal with an L12 su-
perstructure and interaction parameters for Pt3Al was considered. The size of the model was 18825 
atoms, the radius of the cylinder was about 10 lattice parameters. Interatomic interactions were speci-
fied by the EAM potential. The nonlinearity of the bonds is most pronounced near the crystal surface; 
as a result of insignificant deviations from the equilibrium position, localized modes can be excited. 
Their properties depend on the position of the excited atoms on the crystal surface. The article con-
siders two such variants of the arrangement of excited atoms. It is shown that the oscillations are of 
a complex nature. And the modulating component depends on the initial excitation conditions. The 
frequencies of localized surface modes and modulation frequencies were calculated for a wide range 
of initial amplitudes. Functional dependencies are selected to describe wave envelopes.
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Введение
В физике твердого тела отдельное место 

занимает изучение колебаний кристалличе-
ской решетки, в частности локализованные 
колебательные моды. В целом динамика 
периодических структур изучена хорошо,  
в том числе и при наличии дефектов, как то-
чечных, так и протяженных. Однако остается 
ряд вопросов, связанных с ролью нелиней-
ности атомных связей в локализации колеба-
ний отдельных атомов и их групп. А также 
взаимодействие различных видов нелиней-
ных мод со строго локализованными объ-
ектами, например, дискретными бризерами 
(ДБ), которые, в свою очередь, представляют 
собой локализованные высокоаплитудные 
колебания бездефектной решетки в объеме 
кристалла [1–3]. Следует делать оговорку от-
носительно таких объектов в реальных моде-
лях и экспериментах. В силу невозможности 
идеальной настройки начальных условий не-
обходимо говорить о квази-бризерах [4] или 
квази-бризерных модах при наличии дистор-
сии решетки [5]. 

Передача энергии от поверхности мате-
риала в его объем может осуществляться по-

средством различных механизмов. Это могут 
быть ударные волны или классические упру-
гие деформации решетки. Также существуют 
и более специфические механизмы, прису-
щие некоторым системам. Например, эффект  
супратрансмиссии, заключающийся в переда-
че энергии на частотах вне спектра кристал-
ла при достижении определенной амплиту-
ды внешнего воздействия [6–9]. Во всех этих 
процессах в первую очередь участвуют по-
верхностные и приповерхностные слои ато- 
мов. Последующее развитие возмущения 
в кристаллической решетке во многом обу-
словлено поведением атомов на поверхности.

В данной работе рассматривается кри-
сталл стехиометрии А3В со сверхструкту-
рой L12, с параметрами взаимодействия для 
Pt3Al. Он хорошо изучен нами на предмет 
наличия различных видов локализованных 
возмущений в объеме кристалла. Речь идет 
о дискретных бризерах мягкого и жесткого 
типа нелинейности, уединенных волнах и 
нелинейных модах вблизи дефектов. В рабо-
те [10] было обращено внимание на возбуж-
дение ДБ вдоль поверхности кристаллов и 
некоторые другие частные случаи.

АННОТАЦИЯ
Работа посвящена исследованию характера колебаний нелинейных локализованных мод вбли-
зи поверхности кристалла с цилиндрической симметрией. Топология поверхности оказывает 
существенное влияние на такого рода колебания. Свойства колебательной системы изучались, 
исходя из позиции дискретных бризеров и квази-бризеров. Это позволяет сравнить характе-
ристики с колебаниями в объеме, выделить общие черты и различия. Рассматривалась модель 
кристалла состава А3В со сверхструктурой L12, с параметрами взаимодействия для Pt3Al. Раз-
мер модели составил 18825 атомов, радиус цилиндра был порядка 10 параметров решетки. 
Межатомные взаимодействия задавались EAM-потенциалом. Нелинейность связей наиболее 
ярко проявляется вблизи поверхности кристалла, в результате незначительных отклонений  
из положения равновесия возможно возбуждение локализованных мод. Их свойства зависят  
от положения возбужденных атомов на поверхности кристалла. Рассмотрены два таких вари-
анта расположения возбужденных атомов. Показано, что колебания носят сложный характер. 
И модулирующая составляющая зависит от начальных условий возбуждения. Были рассчита-
ны частоты локализованных поверхностных мод и частоты модуляции для широкого диапазо-
на начальных амплитуд. Подобраны функциональные зависимости для описания огибающих 
волны. 

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА 
Нелинейная мода; поверхность; дискретный бризер; интерметаллид; молекулярная динамика.
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Таким образом, крайне важно изуче-
ние поведения атомов вблизи поверхности. 
Здесь нами обнаружен эффект модуляции 
колебаний нелинейных мод легких атомов Al  
на цилиндрической поверхности кристалла 
в зависимости от их начальной амплитуды. 
Такой эффект исследуется впервые и может 
представлять существенный теоретический 
интерес для развития представлений о воз-
буждении локализованных поверхностных 
мод, а также природу дискретных бризеров. 
При этом сами ДБ могут выступать в роли 
очагов нестабильности и приводить к суще-
ственным изменениям системы [11, 12], либо 
возникать за счет флуктуаций в различных 
колебательных системах [13].

1. Модель и методика эксперимента
Моделирование колебаний поверхност-

ных атомов осуществлялось методом молеку-
лярной динамики при помощи программного 
пакета LAMMPS. Межатомные взаимодей-
ствия были заданы EAM-потенциалом [14]. 
Такого рода потенциал удовлетворительно 
описывает свойства поверхностей металлов 
в отличие от парных потенциалов.

При создании модели использова-
лась единица измерения равная параметру 
кристаллической решетки сплава Pt и Al  
а = 3,876 Å. Модель кристалла Pt3Al имеет 
форму цилиндра с радиусом 10а и состоит  
из 18825 атомов (рис. 1, а). Атомы алюми-
ния, находящиеся на поверхности кристалла 
в различных конфигурациях (рис. 1, б), выво-

дились из равновесия перпендикулярно оси 
цилиндра с начальными амплитудами от 0,2 
до 1 Å; рассмотрены два варианта расположе-
ния атомов Al (рис. 1, в). Таким образом воз-
буждались нелинейные колебательные моды.

Визуализация процессов осуществля-
лась посредством программного комплекса 
OVITO [15].

2. Результаты и обсуждение
Одной из основных характеристик ло-

кализованных мод является частотно-амли-
тудная зависимость. Она позволяет судить 
о типе нелинейности, связывает начальные 
отклонения с установившейся частотой, тем 
самым позволяя оценить энергетические ха-
рактеристики воздействия для возбуждения 
таких колебаний. Нами получены такие за-
висимости на рис. 2, а. Более сильная связь 
для второго типа положения атома Al на по-
верхности приводит к погружению частоты 
ближе к оптической ветви спектра, но в то 
же время не передавая энергию в кристалл 
ввиду смещения центра колебания атома от 
поверхности. Первый же тип расположения 
атома Al имеет меньшую связь с кристаллом 
и как следствие более высокие частоты. Это 
наглядно демонстрирует влияние рельефа 
поверхности на характеристики таких коле-
баний. Отметим, что тенденция уменьшения 
частоты с увеличением амплитуды характер-
на для обоих рассмотренных конфигураций 
атомов, что свидетельствует о мягком типе 
нелинейности в данном случае. 

а б в
Рис. 1. Модель кристалла Pt3Al:  

а – трехмерный вид; б – поперечный срез; в – две рассмотренные конфигурации атомов

Fig. 1. Model of a Pt3Al crystal:  
a – three-dimensional view; б – cross section; в – two atomic configurations considered
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а б
Рис. 2. Частотно-амплитудные характеристики для двух конфигураций атомов Al:  

а – собственная зависимость частоты от амплитуды; б – отношение частоты нелинейной  
локализованной моды ω к частоте модуляции ωm

Fig. 2. Frequency-amplitude characteristics for two configurations of Al atoms:  
а – intrinsic dependence of frequency on amplitude; б – ratio of the frequency of the nonlinear localized mode ω  

to the modulation frequency ωm

Как было сказано выше, колебания носи-
ли сложный характер. Кроме непосредствен-
но колебания самого атома Al, периодически 
смещался и центр его колебаний, т.е. можно 
говорить о модуляции колебаний (рис. 3). 
При величине начальной амплитуды в диа-
пазоне 0,3–0,55 Å эффект модуляции про-
является явно. При всех других амплитудах 
модуляция не прослеживается.

Частота модуляции проявляла себя по-
разному для различных конфигураций. За-
висимость отношения частоты локализован-
ной моды к частоте модуляции приведены  
на рис. 2, б. Примечательным является из-
менение зависимости для конфигурации type 
II. Видимо, это связано со смещением центра 
колебаний с ростом начальной амплитуды, 
что приводит к смене характера зависимости. 

а б

Рис. 3. Проявление модуляции колебаний при начальной амплитуде 0,45 Å с обозначение огибающих:  
а – для конфигурации type I; б – для конфигурации type II

Fig. 3. Manifestation of oscillation modulation at an initial amplitude of 0.45 Å s designation of envelopes:  
а – for type I configuration; б – for type II configuration
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Таблица 1. Функциональные зависимости огибающих

Table 1. Functional dependencies of envelopes

Конфигурация атома Al/
Al atom configuration

Начальная амплитуда А, Å/
Initial amplitude A, Å

Огибающая функция/
Envelope function

type I 0,45 0,03|cos 3,6t| + 0,52 
type I 0,50 0,02|sin 2,6t| + 0,57
type I 0,55 0,04|sin 2,6t| + 0,61
type II 0,35 0,02|sin 5,6t| + 0,265
type II 0,40 0,03|sin 4,4t| + 0,3
type II 0,45 0,06|sin 2,94t| + 0,32
type II 0,50 0,04|cos 1,27t| + 0,38

Для математического описания модуля-
ции были подобраны характерные огибаю-
щие к зависимости смещения Δx от времени 
(рис. 3). Для обоих конфигураций они при-
ведены в табл. 1. 

Полученные результаты кроме каче-
ственного описания, позволяют оценить и 
численные характеристики колебаний. Так, 
по функциям из табл. 1 можно говорить  
о средней амплитуде колебаний атома и о ха-
рактеристиках модуляции.

Заключение
В данной работе методом молекулярной 

динамики проведено исследование колеба-
ний атомов Al, расположенных на цилиндри-
ческой поверхности кристалла Pt3Al. Рас-
считана зависимость частоты от амплитуды, 
установлено, что для двух рассмотренных 
конфигураций она соответствует мягкому 
типу нелинейности. Показано, что такие 
колебания имеют сложный характер, про-
являющийся в смещении центра колебаний 
атома относительно поверхности кристалла. 
Это можно трактовать как модулированные 
колебания. В качестве описания модуляции 
приведены математические функции, описы-
вающие огибающие зависимости координа-
ты атома Al от времени. Так же рассчитаны 
частоты таких смещений и приведена зави-
симость отношения основной частоты к мо-
дулирующей. 
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