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ABSTRACT
Localized excitations in discrete systems have a significant effect on their properties. At the same 
time, the conditions for the existence of such objects as discrete breathers, quasi-breathers, solitons 
can be very specific. In this paper, the behavior of atomic rows of various lengths that perform 
harmonic oscillations is considered using the molecular dynamics method. A crystal of stoichiometry 
A3B is considered, in which the existence of discrete breathers is possible due to the presence  
of a forbidden zone in the phonon spectrum. The model was a crystal with a linear size from 5  
to 75 unit cells. All atoms of the chain at the initial moment of time were disturbed from equilibrium 
by a value from 0.2 Å to 0.9 Å. The number of formed discrete breathers was calculated directly 
from the data obtained in the calculations, i.e. the frequency and amplitude of each atom of the 
chain were calculated, only oscillations with amplitudes above 0.3 Å were recognized as breathers.  
The dependences of the number of discrete breathers on the length of the initial chain of atoms and 
the magnitude of the initial disturbances were obtained.
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АННОТАЦИЯ
Локализованные возбуждения в дискретных системах оказывают существенное влияние на их 
свойства. В тоже время условия для существования таких объектов, как дискретные бризеры, 
квази-бризеры, солитоны, могут быть весьма специфичными. В данной работе методом моле-
кулярной динамики рассмотрено поведение атомных рядов различной длины, осуществляю-
щих гармонические колебания. Рассмотрен кристалл стехиометрии А3В, в котором возможно 
существование дискретных бризеров за счет наличия запрещенной зоны в фононном спектре. 
Модель представляла собой кристалл линейного размера от 5 до 75 элементарных ячеек. Все 
атомы цепочки в начальный момент времени выводились из равновесия на величину от 0,2Å 
до 0,9Å. Расчет количества образованных дискретных бризеров производился непосредствен-
но с данных, полученных при расчетах, т.е. рассчитывалась частота и амплитуда каждого ато-
ма цепочки, дискретным бризером признавались только колебания с амплитудами выше 0,3 Å. 
Были получены зависимости количества дискретных бризеров от длины исходной цепи атомов 
и величины начальных возмущений.

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА 
Нелинейная мода; молекулярная динамика; дискретный бризер; квази-бризер; компьютерное 
моделирование; LAMMPS.

Введение

Кристаллы твердых тел являются од-
ной из многочисленных сред в которых воз-
можно существование солитонов. При этом 
применимо к кристаллам можно говорить  
как о топологических, так и динамиче-
ских солитонах. К первым относят дефекты 
структуры, такие как дислокации или пары 
Френкеля [1, 2], динамические солитоны, в 
свою очередь, могут быть представлены дис-
кретными бризерами (ДБ), которые также 
называют внутренними локализованными 
модами [3]. Перспективным представляется 
тот факт, что ДБ могут взаимодействовать 
с точечными дефектами структуры [4, 5], а 
также выступать генератором других про-
цессов, таких как нелинейная супратранс-
миссия [6]. 

Дискретные бризеры в кристаллах под-
чиняются тем же принципам, что в других 
системах [7–18], однако их изучение зна-
чительно затрудняется двумя факторами. 
В случае экспериментального наблюдения 
[19–26] задача осложнена крайне малыми 
размерами и временем жизни, из-за чего о 

существовании и влиянии ДБ приходится 
судить по косвенным признакам. При ком-
пьютерном моделировании возникает вторая 
сложность. Дискретный бризер – это строго 
периодическая мода, задание которой в хоть 
сколько-нибудь реалистичном кристалле 
чрезвычайно сложная задача из-за множе-
ства взаимовлияющих друг на друга частиц. 
Особенно сложной задача становится при ра-
боте с кластером ДБ. В связи с этим автора-
ми [27] была введена концепция квазибризе-
ра – нестрого периодической колебательной 
моды. В дальнейшем, говоря о дискретных 
бризерах, мы будем подразумевать именно 
квазибризерные решения. Данная концепция 
так же обсуждалась в ряде работ, посвящен-
ных локализованным модам, в рассматривае-
мом нами кристалле [28, 29].

В данной работе методом молекулярной 
динамики рассматривается хорошо изучен-
ный на предмет существования ДБ интерме-
таллид Pt3Al. Модельный кристалл данного 
сплава имеет щель в фононном спектре и 
поддерживает ДБ [3–33] как жесткого (часто-
та растет с ростом амплитуды), так и мягкого 
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(частота снижается с ростом амплитуды) ти-
пов. Целью данной работы является рассмо-
трение поведения цепи ДБ в зависимости от 
длины цепи и амплитуды колебаний. 

1. Модель и методика эксперимента

Моделирование производилось методом 
молекулярной динамики при помощи про-
граммного пакета LAMMPS [34]. 

Модель представляет собой кристалл 
Pt3Al, размерами 10×10×Z элементарных 
ячеек, где Z варьировалось от 5 до 75 ячеек  
(рис. 1, а), таким образом, количество ча-
стиц в модели составляло от 2×103 до 3×104. 
Задание начальных колебаний произво-
дилось смещением одного ряда атомов Al 
вдоль направления 001, величина отклоне-
ния варьировалась от 0,1 до 0,9 Å (рис. 1, б).  
К кристаллу применены периодические гра-
ничные условия. Горизонтальные размеры 
ячейки позволяют исключить взаимовлияние 
исходных колебаний и их периодических ко-
пий друг на друга. Взаимодействие атомов 
определялось с помощью потенциала, полу-
ченного методом погруженного атома [35], 
являющегося более точным для описания 

металлов, нежели парные потенциалы. Пол-
ная энергия E кристалла для данного потен-
циала может быть выражена как (1), где φij 
представляет парную энергию между атома-
ми i и j, отделенными друг от друга расстоя-
нием rij, а Fi – энергия вложения, связанная с 
вложенным атомом i в локальном местополо-
жении с электронной плотностью ρi. Потен-
циал, использованный в данной работе, уже 
применялся ранее для описания сплава Pt3Al 
в работах [28, 29, 33]. 

( ) ( ).
2
1

,, ∑ ρ∑ +ϕ= ≠ iiijijijiji FrE         (1)

Для моделирования использовались 
предварительно отрелаксированные струк-
туры, в которых непосредственно перед на-
чалом расчетов задавались стартовые откло-
нения. Далее проводилось моделирование с 
перебором амплитуд отклонений и размеров 
расчетного кристалла при начальной тем-
пературе 0 К и давлении 0 бар в рамках ан-
самбля nve. Шаг моделирования был задан в 
0,002 фс, что позволило максимально точно 
определить периоды и амплитуды колебаний 
атомов. 

а                                                                                        б

Рис. 1. Визуализация модельного кристалла (а) и начального смещения атомов (б)

Fig. 1. Preview of the model crystal (а) and the initial displacement of the atoms (б)
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Для анализа использовалось собственное 
программное обеспечение, рассчитывающее 
амплитуду, период и частоту колебаний ато-
мов по модельным данным. ДБ признавались 
колебания, чья амплитуда превышала 0,3 Å, 
при этом из расчетов были исключены гра-
ничные слои атомов, что позволило избе-
жать обнаружения ложных мод из-за пере-
мещения атомов с одной стороны кристалла 
на другую, вызванных периодическими 
граничными условиями. Частота и ампли-
туда усреднялись по 5 полным колебаниям 
атома для большей достоверности резуль-
татов. Для упрощения анализа полученные 
данные группировались по частотам с шагом  
в 0,25 ТГц. 

2. Результаты и обсуждение
Вне зависимости от размеров модель-

ного кристалла запуск жизнеспособных 
ДБ происходил при амплитуде начальных 
отклонений выше 0,4 Å. При амплитудах 
ниже, даже при попадании частот в запре-
щенную зону фононного спектра, энергии, 
сообщенной атомам, оказывалось недоста-
точно для преодоления влияния окружаю-
щих частиц и формирования устойчивой  
моды. 

На рис. 2 представлено распределе-
ние дискретных бризеров по времени, дан-
ные приведены для кристалла размером 
10×10×35 элементарных ячеек и начальных 
отклонений от 0,4 до 0,9 Å. Изначально вы-
сокое количество ДБ соответствует периоду 
жизни всей запущенной цепи. В дальнейшем 
для всех рассмотренных случаев картина 
разрушения цепи схожа. Сначала происходит 
рассинхронизация мод и их распределение 
по нескольким частотным коридорам, затем 
в полученных «группах» начинается кра-
тковременный процесс перекачки энергии 
между колебательными модами, в результа-
те которого случается резкое снижение ко-
личества колеблющихся атомов. После чего 
скорость передачи энергии снижается и ко-
лебания постепенно приходят к некоторому 
равновесному количеству. Разделение мод 
по частотам для всех амплитуд от 0,6 и выше 
происходит одновременно примерно спустя 
3,8 пс с момента старта, для меньших от-
клонений это время пропорционально уве-
личивается. При этом имеет место прямая 
зависимость времени жизни образованных 
частотных групп от размера кристалла, что 
может быть связано с количеством накоплен-
ной энергии (рис. 3).

Рис. 2. Зависимость количества дискретных бризеров от времени для различных начальных отклонений

Fig. 2. Dependence of the number of discrete breathers on time for different initial deviations
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Рис. 3. Нормированное количество дискретных бризеров по времени для различных размеров цепи.  
Пунктирной линии соответствует время разрушения цепи

Fig. 3. Normalized number of discrete breathers by time for different chain sizes.  
The dotted line corresponds to the chain destruction time

Как было сказано, в итоговом случае ко-
личество ДБ стабилизируется на некотором 
значении, постоянном с течением времени 
вплоть до окончания их времени жизни. Как 
видно из рис. 2 и 3, данное количество слабо 
зависит от амплитуды исходных мод и со-
ставляет около 20–30% от длины цепи. ДБ, 
как образующие цепь, так и появляющиеся в 
процессе ее разрушения, имеют мягкий тип 
нелинейности. При этом с течением времени 
существенно меняются их амплитудно-ча-
стотные характеристики. Так, распад исход-
ных колебаний происходит с расщеплением 
моды на несколько вторичных (как правило 
равновесных), часть из которых имеет ча-
стоты выше, а часть ниже начальной. Время 
жизни этих промежуточных мод крайне не-
велико, и они также разделяются на несколь-
ко каждая. По прошествии нескольких пико-
секунд имеет место сплошная зона шириной 
около 2 ТГц, заполненная равномерно дис-
кретными бризерами, общее число которых 
составляет приблизительно 60–70% от стар-

тового числа атомов, выведенных из поло-
жения равновесия. После распределения ко-
лебаний по частотам начинается последняя 
стадия процесса, а именно: формирование 
нескольких долгоживущих колебательных 
мод с частотами равными и выше исходных.

Выводы

В работе с помощью компьютерного мо-
делирования изучена эволюция высокоам-
плитудных колебаний атомного ряда. Уста-
новлено, что на время жизни исходной цепи 
не влияет ее длина, а только энергия, сооб-
щенная каждой частице. При этом, несмо-
тря на то что моды с меньшей амплитудой 
колебаний дольше сохраняют изначальную 
конфигурацию, их разрушение происходит 
значительно быстрее, без образования вто-
ричных кластеров. В тоже время итоговая 
конфигурация ДБ является более стабиль-
ной, что может быть обусловлено невозмож-
ностью массового перетока энергии между 
близко расположенными модами. Колебания 
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более длинных атомных рядов разрушают-
ся более активно с образованием большего 
количества групп, причиной этого может 
выступать большее влияние окружающих 
частиц на колебательную моду. Однако для 
всех рассмотренных случаев имеет место 
приведение доли долгоживущих мод с тече-
нием времени к близким значениям, что по-
зволяет судить об эффекте самоорганизации 
данных объектов с перераспределяем энер-
гии в пользу наиболее локализованных мод.
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