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Аннотация. Реальные кристаллы всегда содержат точечные дефекты, однако их взаимодействие с 

уединёнными волнами нелинейной супратрансмиссии — рассеяние волн дефектами и способность волн 

инициировать миграцию дефектов — оставалось количественно не охарактеризованным. Методами атоми-

стического моделирования исследованы энергетические характеристики точечных дефектов в ГЦК-

металлах Pt и Al и их взаимодействие с уединёнными волнами, возбуждаемыми в интерметаллиде Pt3Al в 

режиме нелинейной супратрансмиссии. В рамках единого межатомного потенциала, построенного методом 

погружённого атома, вычислены энергии образования вакансий и межузельных атомов в конфигурации ган-

тели ⟨ 100⟩ . Барьеры миграции вакансий определены методом подталкиваемой упругой ленты и сопостав-

лены со справочными данными. Взаимодействие уединённых волн с дефектами исследовано в серии из 

шестнадцати молекулярно-динамических расчётов: три типа точечных дефектов и бездефектный контроль-

ный расчёт при четырёх амплитудах гармонического возбуждения, от пороговой до надпороговых. Уста-

новлено, что точечные дефекты практически прозрачны для уединённых волн: коэффициент прохождения 

отличается от бездефектного случая не более чем на один процент. При этом дефект захватывает часть пе-

реносимой волной энергии. Величина разового захвата зависит от типа дефекта: она максимальна для вакан-

сии Pt и составляет единицы сотых электронвольта, что существенно ниже барьеров миграции. Сделан вы-

вод о необходимости многократного или резонансного воздействия для инициирования перестройки де-

фектной подсистемы уединёнными волнами. Результаты применимы при анализе переноса энергии в упоря-

доченных сплавах при интенсивных внешних воздействиях. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, нелинейная супратрансмиссия, уединённая волна, точеч-

ный дефект, вакансия, межузельный атом, энергия образования, энергия миграции, метод подталкиваемой 

упругой ленты, интерметаллид Pt3Al, метод погружённого атома, перенос энергии 
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Abstract. Real crystals always contain point defects, yet their interaction with solitary waves of nonlinear su-

pratransmission — wave scattering by defects and possible wave-induced migration — has remained quantitatively 

uncharacterized. Energy characteristics of point defects in fcc Pt and Al and their interaction with solitary waves ex-

cited in the Pt3Al intermetallic are studied by atomistic simulation. Within a single embedded-atom potential, the 

formation energies of vacancies and ⟨ 100⟩  dumbbell interstitials are calculated. Vacancy migration barriers are ob-

tained by the nudged elastic band method and compared with reference data. The wave–defect interaction is exam-

ined in sixteen molecular dynamics runs: three defect types and a defect-free control at four driving amplitudes, 

from threshold to above-threshold. Point defects are found to be almost transparent to solitary waves: the transmis-

sion coefficient deviates from the defect-free value by no more than one percent. Nevertheless, a defect captures part 

of the transported energy. The single-pass capture is maximal for the Pt vacancy and amounts to a few hundredths of 

an electronvolt, well below the migration barriers. Multiple or resonant wave action is therefore required to initiate 

rearrangement of the defect subsystem. The results apply to the analysis of energy transport in ordered alloys under 

intense external excitations. 

Keywords: molecular dynamics, nonlinear supratransmission, solitary wave, point defect, vacancy, interstitial 

atom, formation energy, migration energy, nudged elastic band method, Pt3Al intermetallic, embedded atom meth-

od, energy transfer. 
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Введение 

Нелинейная супратрансмиссия (НСТ) — 

пороговое проникновение энергии в дискрет-

ную решётку при гармоническом возбуждении 

её границы на частоте из запрещённой зоны 

спектра — с момента открытия на модельных 

цепочках [1, 2] превратилась в универсальный 

механизм, наблюдаемый в системах самой раз-

ной природы: от оптических волноводов и джо-

зефсоновских контактов до механических ме-

таматериалов [3]. Для кристаллических твёр-

дых тел возможность НСТ определяется строе-

нием фононного спектра: широкая запрещённая 

зона между акустическими и оптическими вет-

вями возникает в упорядоченных соединениях 

с большим контрастом масс компонентов. Ме-

ханизм НСТ не связан с распространением ли-

нейных волн запрещённой частоты: при пре-

вышении амплитудного порога нелинейный 

эванесцентный профиль у границы теряет 

устойчивость, и в объём излучаются локализо-

ванные нелинейные возбуждения — щелевые 

солитоны и бризеры, частоты которых лежат в 

зоне за счёт ангармонической перенормировки 

локального спектра [1, 2]. 

Интерметаллид Pt3Al со сверхструктурой 

L12 (отношение масс подрешёток около 7,2) 

стал базовым объектом атомистических иссле-

дований этого круга явлений: для него проде-

монстрированы локализация энергии на под-

решётке алюминия [4], возбуждение дискрет-

ных бризеров и уединённых волн при воздей-

ствии в запрещённой зоне [5, 6], установлена 

частотная зависимость амплитудного порога 

НСТ [7] и обнаружено нарушение равнорас-

пределения кинетической энергии между под-

решётками [8]. 
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Реальные кристаллы содержат точечные 

дефекты, и вопрос о том, как дефектная подси-

стема сосуществует с нелинейным переносом 

энергии, имеет две стороны. Первая — влияние 

дефектов на носители энергии: рассеивают ли 

вакансии и межузельные атомы уединённые 

волны. Вторая — обратное влияние волн на 

дефекты: способен ли локализованный энерге-

тический фронт стимулировать миграцию де-

фекта, для которой требуется преодоление ак-

тивационного барьера [9, 10]. Для дискретных 

бризеров взаимодействие с точечными дефек-

тами исследовалось в Pt3Al [5], в одномерных 

моделях [11] и в ОЦК-железе [12]. 

На представлении о локальных концентра-

торах энергии построена ангармоническая тео-

рия скоростей термоактивируемых реакций 

[13]. Для уединённых волн НСТ в трёхмерных 

интерметаллидах систематические данные та-

кого рода отсутствуют. 

Количественное рассмотрение обеих сто-

рон вопроса требует, чтобы характеристики 

дефектов и характеристики волн были получе-

ны в рамках одного и того же межатомного по-

тенциала. Целью настоящей работы является 

согласованный расчёт энергий образования и 

миграции точечных дефектов в ГЦК-металлах 

Pt и Al и прямое молекулярно-динамическое 

исследование взаимодействия уединённых волн 

НСТ с вакансиями и межузельными атомами в 

кристалле Pt3Al. 

Методы исследования 

Все расчёты выполнены методом классиче-

ской молекулярной динамики в пакете 

LAMMPS [14]. Межатомное взаимодействие 

описывалось многочастичным потенциалом 

метода погружённого атома (EAM) в парамет-

ризации Чжоу с соавторами [15], воспроизво-

дящей упругие и энергетические свойства си-

стем Pt–Al. Шаг интегрирования уравнений 

движения составлял 1 фс. 

Энергии образования дефектов вычисля-

лись методом молекулярной статики. В кубиче-

ской расчётной ячейке из 4000 узлов с перио-

дическими граничными условиями создавался 

одиночный дефект: вакансия удалением атома 

либо собственный межузельный атом в энерге-

тически выгодной конфигурации гантели 

⟨ 100⟩ . Структура релаксировалась до сходи-

мости сил, и энергия образования определялась 

по разности полных энергий дефектной и иде-

альной ячеек с учётом изменения числа атомов.  

Барьеры миграции вакансий рассчитыва-

лись методом подталкиваемой упругой ленты с 

восхождением к седловой точке (climbing image 

NEB) [16] по цепочке промежуточных конфи-

гураций между соседними положениями вакан-

сии. 

Взаимодействие уединённых волн с дефек-

тами исследовалось в расчётной ячейке Pt3Al 

размером 12×12×500 элементарных ячеек (288 

000 атомов, параметр решётки 3,92 Å), перио-

дической в плоскости XY и ограниченной по 

оси Z свободной и закреплённой поверхностя-

ми — постановка, идентичная использованной 

при исследовании порога НСТ [7]. Точечный 

дефект вносился на оси ячейки в 480 Å от слоя-

источника (координата z = 1470 Å), после чего 

структура релаксировалась минимизацией 

энергии. Уединённые волны возбуждались 

гармоническим смещением атомов приповерх-

ностного слоя с периодом τ = 0,146 пс (частота 

внутри запрещённой зоны) в течение 5 пс. Да-

лее система эволюционировала в микроканони-

ческом ансамбле до 35 пс при начальной тем-

пературе, близкой к 0 K.  

В отсутствие тепловых флуктуаций каж-

дый расчёт детерминирован, а полная энергия в 

ансамбле NVE сохранялась с относительной 

точностью ~10⁻⁷. Серия включала шестнадцать 

расчётов: три конфигурации дефекта — вакан-

сия Pt, вакансия Al, межузельный атом Al — и 

бездефектный контрольный расчёт, каждая при 

четырёх амплитудах A = 0,15, 0,18, 0,21 и 0,24 

Å, от пороговой для данной частоты до надпо-

роговых. Продольный размер ячейки выбран 

так, что за время регистрации (35 пс) фронт не 

достигает закреплённой границы, и отражён-

ные от неё волны не искажают сигналы в кон-

трольных слоях.  

Регистрировались средняя кинетическая 

энергия атомов в слоях толщиной 100 Å до де-

фекта (z = 1520–1620 Å) и после него (z = 1320–

1420 Å), а также кинетическая и потенциальная 

энергия сферической области радиусом 8 Å во-

круг дефекта. Радиус 8 Å — около двух пара-

метров решётки (~150 атомов) — охватывает 

зону локализации статических искажений, со-

здаваемых точечным дефектом, и при этом мал 

по сравнению с расстоянием до контрольных 

слоёв (50 Å), что исключает перекрытие обла-

стей регистрации.  
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Коэффициент прохождения определялся 

как отношение пиковой энергии в слое за де-

фектом к пиковой энергии в слое перед ним 

(обозначено T) и нормировался на значение T0 

бездефектного расчёта при той же амплитуде.  

Мерой разового захвата энергии дефектом 

служило установившееся приращение потенци-

альной энергии дефектной сферы после про-

хождения волны за вычетом такого же прира-

щения в бездефектном расчёте, ΔEsph. 

Результаты и их обсуждение 

Рассчитанные энергетические характери-

стики точечных дефектов приведены в таблице 

1 в сопоставлении со справочными данными [9, 

10]. Энергии образования вакансий и меж-

узельных гантелей в Pt и Al согласуются с ли-

тературными значениями на уровне, типичном 

для потенциалов EAM. Барьеры миграции ва-

кансий систематически занижены относительно 

экспериментальных оценок — известная осо-

бенность данного класса потенциалов, не вли-

яющая на качественные выводы работы. Суще-

ственно, что все величины получены в том же 

силовом поле, в котором ниже моделируется 

динамика волн: это делает корректным прямое 

сопоставление энергии, доставляемой волной к 

дефекту, с барьерами миграции. Величины, по-

лученные для чистых металлов, используются 

далее как опорные оценки для соответствую-

щих подрешёток Pt3Al. 

Таблица 1. Энергии образования и миграции  

точечных дефектов в ГЦК-металлах Pt и Al  

(потенциал EAM [15], литературные данные  

по [9, 10]) 

Table 1. Formation and migration energies of point  

defects in fcc Pt and Al (EAM potential [15], reference 

data from [9, 10]) 

Металл Дефект 
Ef, эВ 

(расч./лит.) 

Em, эВ 

(расч./лит.) 

Pt вакансия 1,54 / ≈1,35 0,73 / ≈1,4 

Pt 

меж-

узельный 

⟨ 100⟩  

3,91 / ≈3,5–

4,0 
— / ≈0,1–0,2 

Al вакансия 0,66 / ≈0,67 0,30 / ≈0,6 

Al 

меж-

узельный 

⟨ 100⟩  

1,85 / ≈2,5–

3,0 
— / ≈0,1 

 

Динамика взаимодействия волны с дефек-

том иллюстрируется рисунком 1: временные 

профили кинетической энергии в контрольных 

слоях до и после дефекта для вакансии Pt при A 

= 0,21 Å практически совпадают с профилями 

бездефектного кристалла.  

Фронт уединённых волн достигает первого 

слоя примерно за 8 пс, дефектной области — за 

11–12 пс и слоя за дефектом — за 12–13 пс, что 

соответствует сверхзвуковой скорости распро-

странения около 48 Å/пс, характерной для 

уединённых волн НСТ в Pt3Al [6, 7]. Профили 

для вакансии Al и межузельного атома Al ведут 

себя аналогично. 

 

Рис. 1. Кинетическая энергия атомов в  

контрольных слоях (областях наблюдения  

толщиной 100 Å): а — слой на пути волны к  

дефекту, б — слой за дефектом. Кривые — вакансия 

Pt и бездефектный кристалл, A = 0,21 Å. Всплеск — 

момент прохождения группы уединённых волн  

через слой. Отражённая от дефекта волна вернулась 

бы через слой (а) и дала бы второй всплеск — его 

отсутствие означает, что дефект не отражает волну. 

Совпадение кривых на панели (б) означает, что  

волна проходит вакансию без потерь энергии 

Fig. 1. Kinetic energy of atoms in the monitor layers 

(100 Å thick observation regions): (a) the layer on the 

wave path towards the defect, (b) the layer beyond the 

defect. The curves show the Pt vacancy and the  

defect-free crystal, A = 0.21 Å. The burst marks the 

passage of the solitary-wave train through the layer. A 

wave reflected by the defect would pass back through 

layer (a) and produce a second burst — its absence 

shows that the defect does not reflect the wave. The 

 coincidence of the curves in panel (b) shows that the 

wave passes the vacancy without energy loss 
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Количественные данные по всей серии све-

дены в таблицу 2 и представлены на рисунке 2. 

Абсолютный коэффициент прохождения растёт 

с амплитудой от 0,94 до 0,99, однако нормиро-

ванный на бездефектный случай T/T0 при всех 

амплитудах и для всех типов дефектов лежит в 

диапазоне 0,993–1,005, то есть отличается от 

единицы не более чем на 1 %.  

Отклонения в обе стороны от единицы, 

включая формально превышающие её значе-

ния, лежат в пределах погрешности определе-

ния пиковой энергии в контрольном слое и не 

свидетельствуют об усилении волны дефектом. 

Одиночный точечный дефект любого из рас-

смотренных типов практически прозрачен для 

уединённой волны: рассеяние на локальном 

нарушении решётки атомного масштаба прене-

брежимо мало по сравнению с переносимой 

волной энергией. Это согласуется с солитоно-

подобным характером уединённых волн НСТ, 

устойчивость формы которых при прохожде-

нии протяжённых препятствий отмечалась ра-

нее [17]. 

 

Рис. 2. Нормированный коэффициент 

прохождения T/T0 уединённых волн через точечные 

дефекты: отношение энергии, прошедшей за дефект, 

к энергии, проходящей в кристалле без дефекта. 

Точка на линии 1,0 означает, что энергия, прошед-

шая за дефект, равна энергии в бездефектном 

кристалле. Серая полоса — коридор отклонений 

менее 1 %. Все точки лежат в коридоре — дефекты 

для волны практически прозрачны 

Fig. 2. Normalized transmission coefficient T/T0 of 

solitary waves through point defects: the ratio of the en-

ergy passed beyond the defect to the energy passing in 

the defect-free crystal. A point on the 1.0 line means 

that the transmitted energy equals that in the defect-free 

crystal. The grey band is the corridor of deviations 

below 1 %. All points lie within the corridor — the 

defects are almost transparent to the wave 

Таблица 2. Нормированный коэффициент 

прохождения T/T0 и разовый захват энергии ΔEsph 

дефектной областью 

Table 2. Normalized transmission coefficient T/T0 and 

single-pass energy capture ΔEsph by the defect region 

A, Å T/T0 

вак. Pt 
T/T0 

вак. Al 

T/T0 

меж. 

Al 

ΔEsph 

вак. 

Pt, эВ 

ΔEsph 

вак. 

Al, эВ 

ΔEsph 

меж. 

Al, эВ 
0,15 1,000 1,000 1,004 0,001 0,001 0,002 
0,18 0,997 0,998 0,993 0,058 0,018 0,034 
0,21 1,004 1,003 1,005 0,043 0,019 0,024 
0,24 1,000 1,001 1,001 0,041 0,021 0,029 

Прозрачность, однако, не означает отсут-

ствия взаимодействия. На рисунке 3 показан 

разовый захват энергии ΔEsph дефектной обла-

стью за один проход волны. Величина захвата 

зависит от типа дефекта: она максимальна для 

вакансии Pt (0,04–0,06 эВ), промежуточна для 

межузельного атома Al (0,02–0,03 эВ) и мини-

мальна для вакансии Al (около 0,02 эВ). Эта 

последовательность воспроизводит относи-

тельную силу возмущения, вносимого дефек-

том в решётку: удаление тяжёлого атома пла-

тины искажает локальное силовое поле силь-

нее, чем удаление лёгкого алюминия. Величина 

захвата слабо зависит от амплитуды волны: для 

вакансии Pt и межузельного атома Al она до-

стигает максимума уже при A = 0,18 Å, вблизи 

порога НСТ, а для вакансии Al медленно растёт 

во всём исследованном диапазоне амплитуд. 

Сопоставление захвата с барьерами мигра-

ции (уровни на рисунке 3) даёт энергетический 

критерий стимулированной перестройки де-

фектной подсистемы. Мгновенная кинетиче-

ская энергия дефектной сферы в момент про-

хождения фронта достигает 3–4 эВ, что фор-

мально в несколько раз (для вакансии Al — на 

порядок) превышает барьеры Em. Однако это 

возбуждение распределено по ~150 атомам 

сферы и существует в течение долей пикосе-

кунды — времени, недостаточного для термо-

активируемого перескока. Остаточный же за-

хват на порядок меньше Em даже для вакансии 

Pt, где он максимален. Барьеры миграции меж-

узельных гантелей в работе не рассчитывались: 

их литературные значения малы (≈0,1–0,2 эВ 

[9, 10]), однако и для них разовый захват (0,02–

0,03 эВ) остаётся в несколько раз ниже барьера, 

так что сделанный вывод сохраняется. 
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Рис. 3. Разовый захват энергии ΔEsph 

(приращение энергии сферы радиусом 8 Å вокруг 

дефекта) за один проход группы волн: а — в 

сравнении с барьерами миграции вакансий 

(штриховые линии), б — в увеличенном масштабе. 

Захваченная энергия во всех режимах примерно в 

десять раз ниже барьеров — одиночный проход 

волны не способен сдвинуть дефект 

Fig. 3. Single-pass energy capture ΔEsph (the 

energy increment of an 8 Å-radius sphere around 

the defect): (a) compared with the vacancy migration 

barriers (dashed lines), (b) on an enlarged scale. In all 

regimes the captured energy is about ten times lower 

than the barriers — a single wave passage cannot 

displace the defect 

Отсюда следует, что в дальней зоне источ-

ника — на удалении порядка 500 Å, где группа 

уединённых волн уже сформирована и про-

странственно разрежена, — одиночное про-

хождение группы волн при исследованных ам-

плитудах не инициирует миграцию точечного 

дефекта. Для перестройки дефектной подси-

стемы требуется многократное прохождение 

волн, накопление энергии на дефекте либо ре-

зонансное соотношение частоты возбуждения с 

локальными модами дефекта. В ближней зоне 

источника, где плотность потока энергии суще-

ственно выше, воздействие на дефект может 

оказываться значительно более сильным. Этот 

режим составляет предмет отдельного исследо-

вания. Полученный вывод согласуется с теори-

ей скоростей реакций в ангармонических кри-

сталлах [13]: заметное ускорение диффузион-

ных процессов предсказывается лишь при ста-

ционарном потоке локализованных возбужде-

ний. 

 

 

Выводы 

Проведено согласованное — в рамках еди-

ного потенциала EAM — исследование энерге-

тических характеристик точечных дефектов в 

ГЦК-металлах Pt и Al и их взаимодействия с 

уединёнными волнами нелинейной супра-

трансмиссии в интерметаллиде Pt3Al. Основные 

результаты состоят в следующем. 

1. Энергии образования вакансий (0,66 эВ 

для Al, 1,54 эВ для Pt) и межузельных гантелей 

⟨ 100⟩  (1,85 эВ для Al, 3,91 эВ для Pt), рассчи-

танные методом молекулярной статики, согла-

суются со справочными данными. Барьеры ми-

грации вакансий (0,30 и 0,73 эВ соответствен-

но), полученные методом подталкиваемой 

упругой ленты, воспроизводятся с занижением, 

характерным для потенциалов EAM, что не за-

трагивает выводов об энергетическом крите-

рии. 

2. Точечные дефекты практически про-

зрачны для уединённых волн НСТ: нормиро-

ванный коэффициент прохождения отличается 

от бездефектного значения не более чем на 1 % 

во всём исследованном диапазоне амплитуд. 

3. Разовый захват энергии определяется 

типом дефекта: вакансия Pt (0,04–0,06 эВ) > 

межузельный Al (0,02–0,03 эВ) > вакансия Al 

(~0,02 эВ) — и слабо зависит от амплитуды 

волны. 

4. Захваченная за один проход энергия на 

порядок ниже барьеров миграции вакансий и в 

несколько раз ниже барьеров миграции меж-

узельных атомов: в дальней зоне источника 

одиночная группа уединённых волн не иниции-

рует перескок дефекта. Стимулированная пере-

стройка дефектной подсистемы требует много-

проходного или резонансного воздействия либо 

перехода в ближнюю зону с высокой плотно-

стью потока энергии. 
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