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Методом молекулярной динамики изучены характеристики квазибризеров в моноатомных ГЦК-метал-
лах. Рассчитаны среднеквадратичные отклонения частот атомов, входящих в состав бризера, от основной
частоты колебаний. Показано, что в рассматриваемых моделях время жизни квазибризера зависит как
от начальных условий возбуждения, так и от типа металла.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Концепция локализации и переноса энергии в
кристаллах волнами солитонного типа в последние
несколько десятилетий получила интенсивное раз-
витие. В частности, особый интерес вызвали дис-
кретные бризеры (ДБ), которые определяются как
пространственно-локализованные, строго периоди-
ческие во времени колебательные моды большой ам-
плитуды в нелинейных решетках [1, 2]. Однако по-
иск начальных условий, приводящих к возбужде-
нию ДБ, соответствующих данному строгому опре-
делению, для трехмерных кристаллов, описывае-
мых реалистичными межатомными потенциалами,
представляется весьма сложной задачей, возмож-
ность решения которой теоретически не доказана.
Такую точную настройку начальных условий труд-
но осуществить при проведении молекулярно-дина-
мического моделирования, и тем более она не дости-
жима при постановке любых физических экспери-
ментов, где неизбежно присутствие разнообразных
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возмущений [3, 4]. Данное обстоятельство привело
Чечина с соавторами к необходимости разработки
концепции квазибризера, под которым понимает-
ся долгоживущее пространственно-локализованное
нелинейное колебание, для которого не наблюдает-
ся строгая периодичность во времени [5]. При этом
был сформулирован определенный критерий близо-
сти квазибризера к соответствующему ему точному
ДБ, основанный на вычислении среднеквадратично-
го отклонения частот колебаний отдельных частиц
бризера, η(tk), найденных на некотором временном
интервале в окрестности момента tk, и вычислении
среднеквадратичного отклонения частот колебаний
выделенной частицы ДБ на различных временных
интервалах. Такой подход позволяет охарактеризо-
вать эволюцию ДБ с течением времени. В данной
работе для краткости квазибризеры будут имено-
ваться ДБ.

Говоря об актуальности изучения ДБ в кристал-
лах, отметим, что в последнее время появились ра-
боты, где такие объекты рассматриваются в каче-
стве основных при переносе энергии от очага внеш-
него воздействия в глубь кристалла. Например, в
работе [6] идет речь об отжиге дефектов при плаз-
менной обработке германия на значительном рас-
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стоянии от поверхности кристалла. Авторы дан-
ной работы предполагают, что перенос энергии осу-
ществляется именно дискретными бризерами. Так-
же имеется немало работ, свидетельствующих о воз-
можном вкладе таких объектов в динамику решетки
кристаллов и их вкладе в свойства различных кри-
сталлических структур [7]. В связи с этим возника-
ет необходимость изучения таких локализованных
объектов в кристаллах, как квазибризеры. Важным
является исследование не только статистических ха-
рактеристик колебаний частиц, но и время их жизни
в зависимости от свойств кристаллов.

Отметим, что ДБ можно разделить на два ти-
па по характеру зависимости частоты колебаний
атомов от амплитуды. У ДБ мягкого типа часто-
та уменьшается с увеличением его амплитуды (та-
кие дискретные бризеры могут существовать только
в кристаллах, имеющих щель в фононном спектре:
их частота лежит в щели фононного спектра и по-
этому их называют щелевыми). У ДБ жесткого ти-
па частота растет с амплитудой (они могут иметь
частоты как в щели, так и выше фононного спек-
тра). ДБ с мягким типом нелинейности могут воз-
буждаться в биатомных кристаллах, а также в гра-
фене и графане [7–17]. Бризеры с жестким типом
нелинейности существуют в графене [18] и в чистых
металлах с ГЦК-, ОЦК-, ГПУ-структурами [19–21],
в альфа-уране [22] и алмазе [23].

В данной работе рассматриваются квазибризе-
ры жесткого типа. В качестве объектов исследова-
ния были выбраны следующие металлы, имеющие
ГЦК-структуру: Pt, Ni, Cu, Pd, Au. Такой выбор
кристаллов позволяет установить корреляцию меж-
ду временем жизни ДБ и свойствами рассматри-
ваемых материалов. Основные свойства изучаемых
кристаллов сведены в табл. 1.

2. МОДЕЛЬ И МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА

Имеющиеся в литературе сведения говорят о
том, что время жизни ДБ в различных кристал-
лах и при различных условиях составляет от десят-
ков до тысяч периодов колебаний, т. е. достигает по-
рядка 1 нс. Бризеры пространственно локализованы
на небольшой группе атомов, от единиц до десятка,
т. е. на масштабе порядка 1 нм. Изучение квазибри-
зеров в кристаллах в реальном эксперименте весь-
ма затруднительно в силу их малого времени жиз-
ни и малого размера, поэтому для их изучения был
выбран метод компьютерного моделирования, кото-
рый весьма продуктивен при исследованиях в фи-

зике конденсированного состояния и в материалове-
дении. Одним из наиболее популярных методов изу-
чения ДБ в кристаллах является метод молекуляр-
ной динамики, опирающийся на хорошо апробиро-
ванные межатомные потенциалы. Важно отметить,
что в данном методе нелинейная динамика кристал-
лической решетки исследуется в реальном времени.

Моделирование проводилось с использованием
хорошо зарекомендовавшего себя пакета молекуляр-
ной динамики LAMMPS [26]. В качестве межатом-
ных потенциалов использовались потенциалы, по-
лученные методом погруженного атома (EAM). В
вычислительной химии модель погруженного ато-
ма используется для приближенного описания энер-
гии взаимодействия между двумя атомами. Потен-
циальная энергия кристалла в данном случае будет
представляться в виде суммы энергии парного вза-
имодействия атомов и энергии взаимодействия ато-
мов с электронным газом:

E =
1

2

∑
i,j,i�=j

ϕij(rij) +
∑
i

Fi(ρi), (1)

где ϕij представляет энергию парного взаимодей-
ствия атомов i и j, находящихся на расстоянии rij
друг от друга, а Fi — энергия внедрения i-го атома
в электронную подсистему, характеризуемую элек-
тронной плотностью ρi. Электронную плотность
можно рассчитать по формуле

ρi =
∑
i,j �=i

fj(rij),

где fj(rij) — электронная плотность в точке распо-
ложения i-го атома, находящегося на расстоянии rij
от j-го атома. Таким образом, ЕАМ-потенциал чис-
того элемента описывается тремя функциями: пар-
ной энергией ϕ, электронной плотностью ρ и энерги-
ей внедрения F . Более подробно о данных функциях
и методах получения их параметров можно узнать
как на официальном сайте LAMMPS [26], так, на-
пример, в работе [27].

Расчетные блоки кристаллов, представляющие
собой кубические ячейки, содержали от 5 · 104 до
5 · 105 атомов. Расчетных ячеек таких размеров до-
статочно, для того чтобы избежать влияния гранич-
ных условий на время жизни квазибризеров, учи-
тывая их высокую степень пространственной лока-
лизации. Вдоль трех координатных осей наклады-
вались периодические граничные условия, которые
позволяют устранить влияние поверхности на дина-
мику ДБ.
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Таблица 1. Свойства рассматриваемых ГЦК-металлов [24,25]

Параметр\Металл Pt Ni Сu Pd Au

a0, Å 3.92 3.52 3.615 3.89 4.078

E0, эВ/ат −5.77 −4.45 −3.54 −3.91 −3.93

c11, 1011 Па 3.47 2.63 1.75 2.35 1.97

c12, 1011 Па 2.53 1.54 1.24 1.8 1.65

c44, 1011 Па 0.78 1.27 0.79 0.82 0.45

Модуль упругости, ГПа 282 186 141 188 178

Модуль Юнга, ГПа 180 217 46 127 78

Модуль сдвига, ГПа 65 84 48 46 27.5

Коэффициент Пуассона 0.36 0.35 0.38 0.39 0.4

Плотность, г/см3 21.45 8.91 8.92 12.02 19.32

Уравнения движения атомов интегрировались с
использованием численной схемы четвертого поряд-
ка точности с шагом интегрирования 0.5 фс.

Главным фактором, определяющим время жиз-
ни ДБ в реальных кристаллах, является близость
его частоты к частотам фононного спектра, поэтому
были рассчитаны дисперсионные кривые и плотно-
сти фононных состояний для рассматриваемых кри-
сталлов (см. рис. 1). В расчетах использовался про-
граммный пакет LAMMPS, который включает необ-
ходимые для этих целей процедуры, базирующие-
ся на преобразовании Фурье автокорреляционных
функций перемещений атомов от времени [26].

Бризеры жесткого типа локализованы преиму-
щественно в одном плотноупакованном атомном ря-
ду, атомы которого занумерованы индексом n. Ко-
ординатная ось x выбрана вдоль данного ряда. Ато-
мы в ядре ДБ колеблются вдоль плотноупакован-
ного ряда в противофазе с ближайшими соседями.
Начальные условия для возбуждения неподвижно-
го ДБ с жестким типом нелинейности задавались
согласно работе [28] следующим образом:

x0
n = Tn + Sn, ẋ0

n = 0, (2)

где x0
n и ẋ0

n — компоненты векторов начальных пере-
мещений и начальных скоростей n-го атома плотно-
упакованного ряда кристалла. Все остальные атомы
кристалла имели нулевые начальные перемещения
и начальные скорости. Функции Tn и Sn описывают
амплитуды колебания и смещения центров колеба-
ния атомов соответственно. Таким образом,

Tn =
1

2
(xn,max−xn,min), Sn =

1

2
(xn,max+xn,min),

где xn,max, xn,min — максимальное и минимальное
значение функции xn(t), описывающей движение
n-го атома. Данные функции имеют вид

Tn =
(−1)nA

csh [β(n− x0)]
, Sn =

−B(n− x0)

csh [γ(n− x0)]
, (3)

где параметр A определяет амплитуду ДБ, пара-
метр B определяет амплитуду смещений центров ко-
лебаний атомов, параметры β и γ задают степень
пространственной локализации ДБ, а x0 — его на-
чальное положение [28].

На рис. 2 приведен вид начальных смещений ато-
мов из положения равновесия.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЯ

Путем подбора параметров уравнения (3) были
получены ДБ во всех исследованных ГЦК-кристал-
лах. В зависимости от значений параметров уравне-
ния (3), время жизни ДБ может существенно изме-
няться. В качестве примера приведем зависимость
времени жизни ДБ в Pd от вариации амплитуды
(рис. 3а) и параметра γ (рис. 3б). Аналогичные за-
висимости имели место для других рассмотренных
кристаллов. Подбор параметров осуществлялся пу-
тем проб и ошибок, так чтобы получить макси-
мальное время жизни бризера. Максимальная про-
должительность жизни, которой удалось достичь в
наших численных экспериментах, и соответствую-
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Рис. 1. Дисперсионные кривые и плотности фононных состояний для различных металлов

щие значения параметров уравнения (3) приведены
в табл. 2.

Добиться существенного увеличения времени
жизни ДБ дальнейшим подбором параметров урав-
нения (3) не удалось. Таким образом, очевидно, что
время жизни ДБ не только зависит от начальных
условий, но и наблюдается определенная корре-
ляция со свойствами кристаллов (см. рис. 4) В
частности, наиболее ярко выражена зависимость
времени жизни от модуля сдвига. В целом для рас-
сматриваемых кристаллов соблюдается тенденция,
когда с уменьшением модуля сдвига увеличивалось
время жизни бризера.

Как уже отмечалось, в отличие от точных ДБ,
квазибризеры являются не строго периодическими

во времени динамическими объектами и имеют ко-
нечное время жизни. Для металлов, рассмотренных
в данной работе, максимальное время жизни ква-
зибризеров измеряется десятками и сотнями перио-
дов колебаний. Отметим, что тепловые флуктуации
большой амплитуды, не являющиеся квазибризера-
ми, затухают через 2–3 периода колебаний. Таким
образом, квазибризеры имеют время жизни на по-
рядки превышающее время жизни тепловых флук-
туаций, что позволяет рассматривать их как само-
стоятельные физические объекты, вносящие опре-
деленный вклад в формирование свойств рассмат-
риваемых систем. Максимальная амплитуда коле-
баний квазибризеров достигает значительных вели-
чин, в нашем случае порядка 0.4–0.6 Å.
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Таблица 2. Максимальное время жизни квазибризеров и параметры уравнения (3), использованные для их воз-
буждения в различных ГЦК-металлах

Параметр\Металл Pt Ni Сu Pd Au

Время жизни ДБ, пс 14 39 49 74 154

Параметр уравнения (3) A 0.58 0.45 0.46 0.5 0.65

Параметр уравнения (3) β 0.18 0.07 0.12 0.05 0.25

Параметр уравнения (3) B 0.3 0.51 0.41 0.3 0.45

Параметр уравнения (3) γ 0.5 0.46 0.55 0.46 0.5

y

x

Рис. 2. Начальные отклонения атомов в ГЦК-кристалле
для возбуждения стационарного дискретного бризе-
ра с жестким типом нелинейности, ось x направле-
на вдоль плотноупакованного кристаллографического на-

правления 〈110〉
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Рис. 3. Зависимость времени жизни квазибризера в кри-
сталле Pd от вариации начальной амплитуды (а) и пара-

метра γ (б) в уравнении (3)
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Рис. 4. Максимальное время жизни квазибризера для раз-
личных металлов

Для характеристики степени близости квазибри-
зера к ДБ, для всех атомов в ядре квазибризера бы-
ли рассчитаны частоты колебаний, вычисленные на
некотором временном интервале вблизи t = tk. Как
и ожидалось, они не были строго одинаковыми. В
свете этого найдем среднеквадратичные отклонения
η(tk) частоты колебаний различных атомов от сред-
ней частоты бризера ω:

ω(tk) =
1

N

N∑
i=1

ωi(tk), (4)

η(tk) =

√√√√√√
N∑
i=1

(ωi(tk)− ω(tk))
2

N(N − 1)
. (5)

Чем больше величина η(tk), тем больше отлича-
ется квазибризерное решение от точного бризерно-
го решения, для которого η(tk) = 0 в любой момент
времени tk. Далее рассматривалась группа из вось-
ми частиц, составляющих ядро бризера.

Полученные зависимости (см. рис. 5) показыва-
ют, что чем быстрее нарастает среднеквадратичное
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Рис. 5. Зависимости среднеквадратичного отклонения квазибризера η от времени его существования для различных
металлов
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отклонение в исследуемой группе атомов, тем быст-
рее происходит разрушение бризера. Важным яв-
ляется не только скорость нарастания, но и абсо-
лютная величина. Разрушение бризера происходит в
тот момент, когда разность основной частоты квази-
бризера и верхней границы фононного спектра ста-
новится меньше величины среднеквадратичного от-
клонения. В этот момент бризер начинает активно
рассеивать энергию в фононную подсистему кри-
сталла и разрушается в течение нескольких пери-
одов колебаний.

4. ВЫВОДЫ

В работе с использованием метода молекулярной
динамики проанализированы статистические харак-
теристики стационарных квазибризеров с жестким
типом нелинейности для следующих металлов: Pt,
Ni, Cu, Pd, Au. Получены зависимости среднеквад-
ратичного отклонения частоты колебаний группы
атомов, входящих в ядро бризера, от времени его
существования. Выявлено, что разрушение бризе-
ра происходит, когда значение среднеквадратично-
го отклонения превышает величину зазора меж-
ду основной частотой дискретного бризера и верх-
ней границей фононного спектра рассматриваемого
кристалла. Характеризовать квазибризер можно не
только статистическими величинами, но и непосред-
ственно временем его жизни в кристалле.

Полученные данные расширяют наши пред-
ставления о свойствах квазибризеров в чистых
ГЦК-металлах, они могут быть полезны при поста-
новке экспериментов по косвенному наблюдению
квазибризеров в реальных кристаллах, а также при
объяснении эффектов диссипации энергии при ин-
тенсивных внешних воздействиях на металлические
материалы.

Работа С. В. Д. и П. В. З. выполнена при
финансовой поддержке РНФ (грант №16-12-10175);
М. Д. С. — при поддержке Министерства образова-
ния и науки РФ в рамках базовой части государ-
ственного задания (проект №3.4820.2017/БЧ);
работа Е. А. К. поддержана РФФИ (грант
№17-02-00984-А).
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