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АННОТАЦИЯ. В работе анализируются структура и свойства кристалла CuPt7 на предмет возможности 

существования нелинейных высокоамплитудных колебаний легкой компоненты сплава посредством метода 

молекулярной динамики. Рассчитаны и проанализированы плотности фононных состояний кристалла для двух 

видов его структур. Продемонстрировано, что фононная система кристалла имеет узкую запрещенную зону для 

триклинной структуры. Выявлены зависимости возможности существования высокоамплитудных колебаний от 

начальных условий. Показано, что такие колебания возможны при начальном отклонении атома Cu из 

положения равновесия на величину более 0,95 Å для ГЦК CuPt7. Такие колебания не являются дискретными 

бризерами. Для таких осцилляторов получены их время существования, объем запасенной энергии и прочие 

характеристики, позволяющие охарактеризовать нелинейные высокоамплитудные колебания решетки. 

 

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА: нелинейная мода, дискретный бризер, колебания решетки, ГЦК кристалл, 

молекулярная динамика. 
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ВВЕДЕНИЕ 
 

Концепция локализации энергии на узлах идеальных кристаллов активно начала 

развиваться с работ [1, 2], в дальнейшем данное направление переросло в теорию 

дискретных бризеров и сопутствующих направлений [3]. Такие объекты как дискретные 

бризеры могут стать основой для реализации ряда идей, в частности идеи теплового 

транзистора, предложенного Manley в работе [4], или радиочастотных фильтров, 

магнетометров и т.д. [5 – 9]. С понятием дискретный бризер тесно связано понятие 

нелинейной локализованной моды, в ранних работах они часто использовались как 

синонимы. Здесь мы рассмотрим оба этих термина применительно к высокоамплитудным 

колебаниям решетки кристалла CuPt7. 

Выбор объекта исследования в виде сплава CuPt7 обусловлен рядом факторов. 

В первую очередь сплавы на основе Pt обладают рядом интересных свойств, к которым 

можно отнести устойчивость к коррозии и высокую температуру плавления, что делает их 

перспективными к применению в условиях космоса. Однако интенсивное внешнее 

воздействие в виде облучения может приводить к возбуждению таких объектов как 

дискретные бризеры с мягким типом нелинейности [10 – 12]. Они могут вносить вклад 

в свойства данных кристаллов [13 – 18]. Под дискретными бризерами понимают 

пространственно локализованные высокоамплитудные возбуждения кристаллической 

решетки, вызванные ангармоничностью межатомных сил, что приводит к зависимости 

частоты колебаний атомов от их амплитуд. Для существования таких объектов в кристаллах 

необходимо соответствие кристалла ряду требований: это наличие запрещенной зоны в 

фононном спектре кристалла, а также, в случае биатомных кристаллов, существенной 

разницы в массах компонент сплава. В то же время стоит отметить, что могут существовать 

так называемые погруженные дискретные бризеры, частота которых может входить в 
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фононный спектр кристалла [3]. В случае, если частота уменьшается при увеличении 

амплитуды колебаний, говорят о дискретных бризерах с мягким типом нелинейности, если 

увеличивается – о дискретных бризерах с жестким типом нелинейности. 

В отличие от дискретных бризеров, нелинейные локализованные моды имеют 

относительно небольшое время жизни, порядка нескольких десятков периодов колебаний 

решетки. Они достаточно быстро рассеивают свою энергию в виде тепловых колебаний 

решетки на соседние атомы. Однако их время существования на порядок превосходит 

обычные тепловые колебания, что вызвано ангармоничностью межатомных сил. 

 

МОДЕЛЬ И МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА 
 

Рассматриваемые нами модели представляет собой объемный ГЦК кристалл CuPt7, 

который содержал 23328 частиц (рис. 1), взаимодействующих посредством потенциала, 

полученного методом погруженного атома (EAM-потенциал) [19]. Рассматривались два 

варианта решетки с ортогональными базисными векторами (рис. 1, а) и тригональная 

конфигурация (рис. 1, b) [20]. 

 

  

a) b) 

  
c) d) 

Рис. 1. Структура кристалла CuPt7:  

a) – с ортогональными базисными векторами; b) – тригональная структура [19];  

c), d) – соответствующие плотности фононных состояний моделей кристаллов 

 
Выбор потенциала и обоснованность его использования для конкретной задачи 

является важным этапом при моделировании. Полная энергия E кристалла может быть 

выражена как:   
 

 
                         , где     представляет парную энергию между 
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атомами i и j, отделенными друг от друга расстоянием    , а Fi – энергия вложения, связанная 

с вложенным атомом i в локальном местоположении с электронной плотностью   . 

Электронную плотность можно рассчитать по формуле:                 ,  

где         – электронная плотность на участке атома i, находящегося на расстоянии     от 

атома j. Моделирование осуществлялось посредством пакета LAMMPS [21]. Уравнения 

движения атомов интегрировались с использованием численной схемы четвертого порядка 

точности с шагом интегрирования 0,5 фс. 

Для расчетов плотности фононных состояний также использовался программный пакет 

LAMMPS, который включает необходимые для этих целей процедуры, базирующиеся на 

преобразовании Фурье автокорреляционных функций перемещений атомов от времени.  

Результаты для решетки с ортогональными базисными векторами приведен на рис. 1, c, 

для тригональной структуры на рис. 1, d. 

 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЯ 

 

Анализ структуры кристалла и рассчитанного фононного спектра позволяет говорить о 

возможном существовании таких объектов, как дискретный бризер с мягким типом 

нелинейности в CuPt7. Так в кристалле, представленном на рис. 1, b, присутствует 

запрещенная зона, что является необходимым условием для существования дискретного 

бризера. Кроме того более легкие атомы меди окружены тяжелыми атомами платины, что 

также должно оказывать благоприятное влияние на локализацию колебаний легкой 

подрешетки. Однако масса меди меньше массы платины менее чем в 3 раза, что зачастую 

недостаточно для формирования условия существования дискретного бризера. 

Далее была получена зависимость частоты колебаний атомов Cu от амплитуды для 

обоих приведенных типов сингоний кристаллов. В качестве примера рассмотрим колебания 

вдоль направления <001>. 

 
Рис. 2. Зависимость частоты колебаний атома Cu в кристалле CuPt7 от амплитуды 

для тригональной и кубической сингоний решеток CuPt7 

 

Полученные результаты на рис. 2 говорят о жестком типе нелинейности колебаний для 

обоих сингоний кристалла CuPt7, что не позволяет попасть частоте колебаний атома меди 

в запрещенную зону фононного спектра для тригональной сингонии кристалла. Тем самым, 

исключается возможность возбуждения дискретных бризеров с мягким типом нелинейности. 

При этом отметим, что при достаточно больших амплитудах, для этих структур кристаллов 

наблюдались продолжительные, но затухающие колебания атомов Cu. Наиболее ярко это 

проявлялось в кубическом кристалле, в силу более высокого порядка симметрии. В этом 

случае можно говорить не о дискретных бризерах, а о нелинейных высокоамплитудных 

колебаниях узлов решетки в бездефектном кристалле CuPt7. 

 



ХИМИЧЕСКАЯ ФИЗИКА И МЕЗОСКОПИЯ. 2019. Том 21, №3 399 

Далее на примере кубического кристалла рассмотрим особенности таких нелинейных 

мод в CuPt7. Частоты их колебаний лежат в спектре кристалла, поэтому достаточно быстро 

происходит рассеивание энергии на соседние атомы и далее по всему кристаллу. На рис. 3 

приведена зависимость координаты атома от времени, вдоль направления <001> для 

различных начальных амплитуд: 0,3 Å; 0,5 Å; 0,73 Å; 0,96 Å; 1,1 Å. Наиболее устойчивые 

колебания атома меди были получены для начальных амплитуд 0,96 Å. Для других 

начальных амплитуд колебания затухают гораздо быстрее. 

 

  
a) b) 

c) d) 

 
e) 
 

Рис. 3. Изменение координаты атома Cu от времени  

относительно положения равновесия для начальных амплитуд: 

a) – 0,3 Å; b) – 0,5 Å; c) – 0,73 Å; d) – 0,96 Å; e) – 1,1 Å 
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По результатам моделирования такие нелинейные моды могут локализовать энергию 

порядка 1 эВ. Время существования таких колебаний составляет величину порядка 

6 – 10 пикосекунд, что на порядок превосходит обычные высокоамплитудные тепловые 

флуктуации в таких кристаллах. Важно заметить, что основное рассеивание энергии 

происходит на первых 2 – 5 периодах колебаний. Это вызвано смещением соседних атомов 

Pt из узлов кристаллической решетки. Дальнейшая релаксация структуры приводит к 

согласованным колебаниям. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

Таким образом, методом молекулярной динамики в работе изучен кристалл CuPt7  

на предмет существования в нем дискретных бризеров с мягким типом нелинейности и 

нелинейных долгоживущих мод. Показано, что в данном кристалле невозможно 

возбуждение бризеров с мягким типом нелинейности. При определенных начальных 

амплитудах время жизни отдельных мод может существенно превышать среднее время 

существования высокоамплитудных тепловых колебаний атомов. Носителями таких мод 

являются атомы Cu, наиболее ярко это проявляется для кристалла с кубической сингонией в 

виду более высокого порядка симметрии. 

Полученные результаты могут быть полезны при создании материалов с заранее 

заданными свойствами, в частности, управление тепловыми потоками в материалах, 

теплоемкостью кристаллов, откликом материала на различные внешние воздействия. 

Исследуемое явление локализации энергии также может внести вклад в теорию колебаний 

решетки и дискретных бризеров, что дополнит имеющуюся картину солитоноподобных 

объектов в идеальных решеточных структурах. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ и правительства Алтайского 
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SUMMARY. By method of molecular dynamics in the paper analyzes the structure and properties of the CuPt7 crystal for the 

possibility of the existence of nonlinear high-amplitude vibrations of the light alloy component. The densities of phonon states 

for two types of structures crystal are calculated and analyzed. It is demonstrated that the phonon system of the crystal has a 

narrow forbidden band for the triclinic structure. The dependences of the possibility of the existence of high-amplitude 

oscillations on the initial conditions are revealed. It is shown that such oscillations are possible with the initial deviation of the 

Cu atom from the equilibrium position by more than 0.95 Å for FCC CuPt7. Such oscillations are not discrete breathers. For 

such oscillators, their lifetime, the amount of stored energy, and other characteristics that characterize nonlinear high-

amplitude lattice vibrations were obtained. The models considered by us are a bulk FCC CuPt7 crystal, which contained 23328 

particles, interacting through the potential obtained by the embedded atom method (EAM potential). Two variants of the 

lattice with orthogonal basis vectors and the trigonal configuration were considered. The simulation was carried out using the 

LAMMPS package. The equations of motion of atoms were integrated using a fourth-order numerical scheme of accuracy 

with an integration step of 0.5 fs. For calculating the density of phonon states, the LAMMPS software package was also used, 

which includes the necessary procedures for these purposes, based on the Fourier transform of the autocorrelation functions of 

atom displacements with time. It is shown that excitation of breathers with a soft type of nonlinearity is not possible in this 

crystal. Moreover, for certain initial amplitudes, the lifetime of individual modes can significantly exceed the average time for 

the existence of high-amplitude thermal oscillations of atoms. The carriers of such modes are Cu atoms; this is most 

pronounced for a crystal with a cubic system in the form of a higher order of symmetry. The results obtained can be useful in 

creating materials with predetermined properties, and can also contribute to the theory of lattice vibrations and discrete 

breathers. 

 

KEYWORDS: nonlinear mode, discrete breather, lattice vibrations, FСС crystal, molecular dynamics. 
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