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ABSTRACT
Currently, various processes associated with the operation and production of materials are increasingly associated with 
the presence of the crystal lattice in a state far from equilibrium. In this case, the processes of localization of the energy 
present in the material in such cases are of particular importance. In some cases, the localization of all energy in the lattice 
can occur on one or several particles, which in turn increases the probability of the formation of a topological defect 
that can affect the properties of materials. In this vein, the effects of self-organization are among the most promising 
for the study of phenomena. Objects such as discrete breathers and their clusters represent a large scope for research 
in this aspect. In this work, a molecular dynamics study of the process of self-organization in the system is carried out. 
Clusters of breathers obtained by removing the atoms of the light sublattice in a Pt3Al crystal from equilibrium are 
considered. Numerical characteristics are obtained for various initial states of the simulation. The data obtained may 
indicate that the transfer of energy from some breathers to others leads not so much to a decrease in their number  
as to an increase in the life of a part of the oscillations. There is a kind of replenishment of some at the expense of others, 
which is a manifestation of the self-organization of the system of nonlinear oscillators. Anomalies in the distribution of 
atomic vibration amplitudes are revealed, indicating the possibility of the formation of unstable discrete excitations 
along different crystallographic directions. The evolution of the system can lead to dynamic clustering (distribution)  
of high-amplitude excitations for concentrations of more than 25% of excited atoms. The results obtained can be useful 
in studying the interaction of solitons.

Molecular dynamics; nonlinear interactions; localization; discrete breathers.

АННОТАЦИЯ

В настоящее время различные процессы, связанные с эксплуатацией и производством материалов, все чаще 
ассоциированы с нахождением кристаллической решетки в далеком от равновесия состоянии. При этом особое 
значение приобретают процессы локализации энергии, присутствующей в материале в таких случаях. В ряде слу-
чаев локализация всей энергии в решетке может происходить на одной или нескольких частицах, что в свою оче-
редь повышает вероятность образования топологического дефекта, способного влиять на свойства материалов. 
В этом ключе эффекты самоорганизации являются одними из наиболее перспективных для изучения явлений. 
Большой простор для исследований в данном аспекте представляют такие объекты, как дискретные бризеры 
и их кластеры. В данной работе проведено молекулярно-динамическое исследование процесса самоорганиза-
ции в системе. Рассматриваются кластеры бризеров, полученные выведением из равновесия атомов легкой под-

УДК 54, P.A.C.S. 61.90.+d                                                                                                                                                                                                         doi 10.54708/26587572_2021_34643

MATERIALS. 
   TECHNOLOGIES.

           DESIGN

43 2021. Vol. 3, No. 4(6)  



44  2021. Vol. 3, No. 4(6)  

MaTeD

Введение
Среди всего разнообразия явлений в физи-

ке твердого тела, значимое место занимает яв-
ление самоорганизации вещества на атомном 
уровне. Качественное развитие в данном на-
правлении способно дать существенный тол-
чок как в фундаментальном понимании про-
цессов, так и в прикладных аспектах науки. 
Самоорганизация невозможна без движения 
частиц, которое, в свою очередь, тесно связа-
но с колебаниями. Одними из хорошо изучен-
ных объектов являются дискретные бризеры 
(ДБ), представляющие собой локализован-
ные высокоамплитудные колебания частиц. 

В связи с самоорганизацией важным явля-
ется вопрос самопроизвольного зарождения в 
кристаллах подобных объектов. В литературе 
приводятся различные способы генерации ко-
лебаний, сходных с ДБ. В работах [1−3] рас-
смотрено зарождение бризеров под действи-
ем излучения и тепловых флуктуаций. В [4] 
демонстрируется иная причина для образова-
ния ДБ – Ян-Теллеровское искажение решет-
ки. При искажении квазимолекул возникает 
значительная нелинейность, вызывающая,  
в свою очередь, локализованные колебания 
нескольких частиц. Авторами замечено, что 
данная структура обладает значительным вре-
менем жизни, причем солитон сохраняется 
даже при распаде исходной квазимолекулы. 

Движущиеся ДБ, являясь крайне инте-
ресными для изучения объектами, также и 
довольно сложны для исследования из-за 
трудности их генерации и отслеживания. Од-
новременно с этим многие работы связаны  
с кластерами бризеров, которые могут поро-
ждать и движущиеся решения. В твердых те-
лах существует большой массив данных для 

кластеров ДБ в двумерных углеводородах 
[5−9]. Работа [5] демонстрирует зарождение 
и жизнь кластеров бризеров в графене. Пока-
зано, что зарождению бризеров способствует 
однородная деформация, которая добавляет 
в фононный спектр щель. В нормальном со-
стоянии кластер стабилен и передачи энергии 
между бризерами не происходит, однако при 
некоторых соотношениях амплитуд колеба-
ний частиц внутри кластеров все-таки начи-
нается энергообмен. Существуют работы, по-
священные и другим углеродным веществам. 
ДБ обнаружены в графане, являющимся пол-
ностью гидрогенизированным водородом.  
В данном веществе сохраняется возможность 
существования кластеров бризеров. В работе 
[6] авторы указывают на подобную с графе-
ном ситуацию, причем взаимодействие бри-
зеров происходит только при отрицательной 
фазе начальных колебаний, как для равных, 
так и для различающихся амплитуд. Стоит от-
метить, что взаимодействие бризеров может 
происходить даже при отсутствии «прямого» 
контакта между колеблющимися частицами, 
а именно, в графане наилучшим условием  
для энергообмена является расположение ко-
леблющихся атомов водорода по разные сто-
роны от плоскости графенового листа [9]. 

В объемных кристаллах также возможно 
существование кластеров ДБ, так в работе 
[10] показано их существование в кристал-
ле NaCl. В данном случае кластер бризеров 
локализуется на одном атомном ряду и со-
стоит из атомов, колеблющихся в противофа-
зе. Большой интерес представляет феномен 
самозарождения колебаний на атомах, изна-
чально не состоящих в кластере. Колебания 
при этом сонаправлены с исходными. 

решетки в кристалле Pt3Al. Получены численные характеристики для различных начальных состояний симуляции. 
Полученные данные могут свидетельствовать о том, что передача энергии от одних бризеров к другим ведет  
не столько к уменьшению их количества, сколько к увеличению жизни части колебаний. Происходит своеобраз-
ная подпитка одних за счет других, что является проявлением самоорганизации системы нелинейных осциллято-
ров. Выявлены аномалии в распределении амплитуд колебаний атомов, указывающие на возможность образо-
вания нестабильных дискретных возбуждений по различным кристаллографическим направлениям. Эволюция 
системы может привести к динамической кластеризации (распределению) высокоамплитудных возбуждений 
для концентраций более 25% возбужденных атомов. Полученные результаты могут быть полезны при исследо-
ваниях взаимодействия солитонов.

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА

Молекулярная динамика; нелинейные взаимодействия; локализация; дискретные бризеры.
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Также кластеры ДБ могут формироваться 
и в не кубических решетках. Авторами [11] 
демонстрируется возможность существо-
вания подобных явлений в решетке алмаза.  
Для запуска кластера в данном случае также 
производилось смещение атомов в противо-
положные стороны вдоль направления ва-
лентной связи. Таким образом формировалось 
ядро кластера. В течении жизни такой систе-
мы происходило перераспределение энергии 
между ДБ. Так в системах двойных бризеров 
происходит квазипериодический обмен энер-
гией, обусловленный фазовой расстройкой 
между частицами. Иная картина происходит 
в тройном бризере, там имеет место явление 
усиления двух ДБ за счет третьего, из-за чего 
система становится двойной. 

1. Модель и методика эксперимента
Моделирование производилось методом 

молекулярной динамики при помощи про-
граммного пакета LAMMPS. Для описания 
взаимодействия был использован хорошо 
зарекомендовавший себя потенциал, полу-
ченный методом погруженного атома (EAM). 
Для наилучшего соответствия модели реаль-
ному кристаллу были использованы периоди-
ческие граничные условия по всем осям. 

Модель представляет собой кристалл 
Pt3Al, состоящий из 6912 атомов. В рамках 
задачи часть атомов алюминия выводилась  
из положения равновесия на 0,7 Å вдоль на-
правления 010. Атомы для смещения составля-
ли от 1 до 36% от числа всех атомов алюминия,
так наибольшее количество отклоненных 
атомов составило 419, а наименьшее − 15.  
При этом половина из них отклонялась в на-
правлении 010, а другие в направлении 01̅0. 
Таким образом формировалось два массива 
ДБ, находящихся в противофазе. Для кор-
ректного анализа из экспериментальных 
групп были исключены граничные слои ато-
мов, что позволило избежать обнаружения 
ложных ДБ из-за перемещения атомов с од-
ной стороны кристалла на другую, вызванных 
периодическими граничными условиями.

Для анализа использовалось программ-
ное обеспечение, рассчитывающее амплиту-
ду, период и частоту колебаний всех атомов 

по модельным данным. При подсчете, ДБ 
признавался любой атом, амплитуда коле-
баний которого превышала 0,35 Å. Отдель-
но рассчитывались компоненты амплитуды  
по координатным осям, что позволило судить 
о количестве ДБ, совершающих колебания 
вдоль направлений, отличных от стартового. 
При этом наблюдается отличие в количестве 
бризеров, колеблющихся вдоль основных на-
правлений от общего количества бризеров, 
что происходит из-за колебаний атомов с вы-
сокой амплитудой вдоль таких направлений 
как 110, 011 и более сложных, учесть которые 
не представляется возможным из-за огромно-
го количества вариантов. Однако доля подоб-
ных колебаний достаточно невелика.

2. Результаты и обсуждение

Все бризеры инициировались отклонени-
ями атомов вдоль направления 010, однако  
в процессе жизни часть бризеров меняла по-
лярность колебаний. Так на рис. 1 представ-
лено распределение количества дискретных 
бризеров вдоль основных кристаллографиче-
ских направлений для начальной концентра-
ции возбужений 30%. При данной концентра-
ции ярко проявляется явление перехода части 
колебаний к новому направлению, практиче-
ски отсутствующее при малых концентраци-
ях бризеров. Отдельно следует отметить, что 
часть колебаний происходит по направлени-
ям, отличным от основных, чем обусловлена 
разница в общем количестве бризеров и их 
сумме по 100, 010, 001. Изменение полярно-
сти при этом имеет общий вид и для направ-
ления 100 и для 001. Для запуска подобных 
изменений требуется наличие вокруг атома 
бризеров, энергия которых будет использо-
вана для перестройки, то есть имеет место 
рассеивание части энергии на этот процесс. 
Стоит упомянуть, что смена полярности ко-
лебаний одного атома способна влиять и  
на атомы, находящиеся по соседству вдоль 
нового направления колебаний, так в ряде 
случаев зарождаются колебания группы  
с ярко выраженным бризером в центре и ко-
леблющимися с меньшей амплитудой по кра-
ям частицами.
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Рис. 2. Доля дискретных бризеров от количества возбужденных атомов  
для различных стартовых концентраций

Fig. 2. Fraction of discrete breathers of the number of excited atoms
for different starting concentrations  

Рис. 1. Зависимость количества дискретных бризеров  
вдоль кристаллографических направлений от времени

Fig. 1. Dependence of the number of discrete breathers
along crystallographic directions from time to time  

На рис. 2 можно наблюдать зависимость 
количества бризеров от исходной концентра-
ции. Данные взяты для времени в 40 пс, когда 
количество бризеров сводится к некоторому 
стабильному состоянию. На данном графи-
ке ось абсцисс – концентрации атомов, а ось 
ординат – доля в процентах бризеров от ис-
ходного числа атомов. Полученные данные 

могут свидетельствовать о том, что передача 
энергии от одних бризеров к другим ведет  
не столько к уменьшению их количества, 
сколько к увеличению жизни части колеба-
ний. Происходит своеобразная подпитка од-
них за счет других, что является проявлением 
самоорганизации системы нелинейных ос-
цилляторов.
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Заключение 

В работе методом молекулярной динами-
ки произведено исследование высокоампли-
тудных колебаний атомов легкой подрешетки 
в кристалле Pt3Al в широком количественном 
диапазоне. Выявлены аномалии в распреде-
лении амплитуд колебаний атомов, указываю-
щие на возможность образования нестабиль-
ных дискретных возбуждений по различным 
кристаллографическим направлениям.

Эволюция системы может привести к ди-
намической кластеризации (распределению) 
высокоамплитудных возбуждений для кон-
центраций более 25% возбужденных атомов.
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