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Аннотация. Рассматривается биатомный кристалл со структурой B2 с межатомными взаимодействиями, 

описываемыми потенциалом β-Ферми-Паста-Улама-Цингу. Анализируется случай большой разницы в 

атомных массах компонентов, когда в фононном спектре кристалла возникает щель. Пространственно лока-

лизованная колебательная мода большой амплитуды, называемая дискретным бризером (ДБ), найдена путем 

применения функции локализации к делокализованной нелинейной колебательной моде (ДНКМ). ДНКМ и, 

следовательно, ДБ имеют частоты в щели фононного спектра. 
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Abstract. The biatomic crystal with B2 structure is considered with the interatomic interactions described by the 

β-Fermi-Pasta-Ulam-Tsingou potential. The case of a large difference in the atomic masses of the components is an-

alyzed. The phonon spectrum of the crystal possesses a forbidden zone (gap). A spatially localized large-amplitude 

vibrational mode, called the discrete breather (DB), is found by applying a localization function to the delocalized 

nonlinear vibrational mode (DNVM). The DNVM and consequently the DB have frequencies in the gap of the pho-

non spectrum. 
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Введение 

Долгов и, независимо от него, Сиверс и Та-

кено обнаружили, что в бездефектных нели-

нейных цепочках могут существовать про-

странственно локализованные колебания ча-

стиц [1,2]. Такие локализованные возбуждения 

были названы либо дискретными бризерами 

(ДБ), либо внутренними локализованными мо-

дами. ДБ существуют потому, что они колеб-

лются на частоте за пределами фононного 

спектра цепочки. Два необходимых условия 

для их существования – это дискретность сре-

ды, которая ограничивает фононный спектр 

решетки, и нелинейность, которая изменяет ча-

стоту колебаний ДБ, позволяя ей выйти из фо-

нонного спектра [3-5]. Биатомные решетки мо-

гут иметь щель в фононном спектре, и в этом 

случае возможны ДБ с мягкой или жесткой ан-

гармоничностью с колебательными частотами в 

пределах щели [6,7]. В отсутствие щели могут 

существовать только ДБ с жесткой ангармо-

ничностью с частотами выше фононного спек-

тра. 

Примерно через десятилетие после обна-

ружения ДБ в простых решетках внимание ис-

следователей переключилось на кристаллы, по-

скольку для них выполняются оба необходи-

мых условия существования ДБ [8]. В работе 

Киселева и др. [9] было доказано, что в би-

атомных цепочках с потенциалами Морзе или 

Леннарда-Джонса возможны только щелевые 

ДБ, но не ДБ с частотами выше фононного 

спектра. Поэтому в 1997 году методом молеку-

лярной динамики было проведено первое ис-

следование для кристалла NaI, имеющего щель 

в фононном спектре [10]. В 2009 году суще-

ствование щелевых ДБ было экспериментально 

продемонстрировано [11]. Затем было показа-

но, что результат, полученный в [9], верен для 

одномерных (1D) решеток, но в решетках более 

высокой размерности с морзовскими взаимо-

действиями возможны ДБ с частотой выше фо-

ноного спектра [12,13]. Впервые ДБ с жесткой 

ангармоничностью были численно обнаружены 

в Ni и Nb [14], а затем и во многих других кри-

сталлах, например, в алмазе [15], альфа-уране 

[16], упорядоченных сплавах [17-20], бислой-

ных металлах V, Fe и W [21], а также в трех-

мерных решетках с потенциалом β- Ферми-

Паста-Улама-Цингу (β-ФПУЦ) [22,23]. 

Проведено довольно много эксперимен-

тальных исследований ДБ, направленных на 

определение их влияния на макроскопические 

свойства кристаллов [24]. Наибольшее внима-

ние было уделено ионному кристаллу NaI 

[11,25-27], поскольку ДБ в этом кристалле бы-

ли предсказаны теоретически [10]. Фононные 

колебательные спектры были измерены мето-

дами рентгеновского и нейтронного рассеяния, 

чтобы определить влияние ДБ на механические 

свойства α-урана [28-30]. Измерения нейтрон-

ного рассеяния фононов в PbSe показали воз-

буждение ДБ при высоких температурах, и этот 

факт помогает объяснить прекрасные термо-

электрические свойства халькогенидов свинца 

[31]. 

В последнее время интерес к нелинейной 

динамике ОЦК решетки привлекает внимание 

исследователей, поскольку многие металлы 

имеют такую структуру [21,32]. В частности, 

были найдены делокализованные нелинейные 

колебательные моды (ДНКМ) ОЦК решетки 

[22] и использованы для тестирования и улуч-

шения межатомных потенциалов для вольфра-

ма [33-35]. Отметим, что ДНКМ - это точное 

решение уравнений движения для решетки, 

найденное путем анализа только симметрии 

решетки [36]. В действительности, ДНКМ - это 

ещё один термин для более общего понятия ку-

стов нелинейных нормальных мод [36], которое 

может быть применено не только к кристаллам, 

но и к молекулам [37]. Хаотические ДБ в ОЦК 

решетке были изучены численно [38,39]. Опи-

саны ДБ в квадратной решетке β-ФПУЦ, воз-

никающие при внешнем воздействии в преде-

лах фононного спектра [40]. 

Строго говоря, ДБ - это точное решение 

уравнений движения частиц нелинейной ре-

шетки; все частицы в таком ДБ колеблются с 
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одинаковой частотой. Не все решетки, даже от-

носительно простые, допускают такие решения. 

Гораздо чаще встречаются пространственно 

локализованные колебательные решения, кото-

рые медленно излучают волны малой амплиту-

ды и поэтому имеют большое время жизни. В 

работе Чечина и др. такие решения было пред-

ложено называть квазибризерами (КБ) [41]. ДБ 

как точные решения очень важны для теории, 

но в физике реальных кристаллов, где неиз-

бежно присутствуют различные возмущения, а 

межатомные силы известны лишь в некотором 

приближении, понятие КБ выходит на первый 

план. В данной работе изучаются именно КБ, 

но по традиции они называются ДБ. 

Подвижные ДБ представляют особый ин-

терес, поскольку они способствуют переносу 

энергии в кристаллической решетке [12,42]. 

Движущиеся ДБ взаимодействуют с дефектами 

и стимулируют их движение [43-45] или отжиг 

[46]. Движущиеся ДБ экспериментально 

наблюдались в цепи магнитных маятников [47], 

в массиве микрокантелеверов [48,49], в одно-

мерных гранулированных средах [50], и в цепи 

масс, соединенных пружинами [51]. Точные 

решения для движущихся ДБ были получены в 

работе [52]. Установлены условия гладкого 

распространения ДБ [53-55]. 

Не существует строгих математических 

методов для нахождения точных ДБ в двумер-

ных и трехмерных решетках. Однако для поис-

ка КБ был разработан плодотворный подход, 

основанный на использовании ДНКМ. Все 

ДНКМ, поддерживаемые кристаллической ре-

шеткой данной симметрии, могут быть опреде-

лены с помощью теории групп, как показано в 

работах Чечина и Сахненко [36], а также Щер-

бинина [22,23,56] и Рябова [57]. Следующим 

шагом является нахождение частотных харак-

теристик для всех ДНКМ. До этого момента 

анализ основывается на известной теории, но 

последний шаг – это, по сути, метод проб и 

ошибок применения функции локализации к 

ДНКМ с частотами вне фононного спектра ре-

шетки. Во многих случаях удается получить 

долгоживущие КБ [22,23], но их нахождение не 

гарантировано. 

В настоящей работе рассматривается би-

атомный кристалл со сверхструктурой В2 типа 

CsCl, в котором разница в атомных массах 

компонентов достаточно велика, чтобы откры-

лась щель в фононном спектре. Основным ре-

зультатом является обнаружение щелевого ДБ 

в кристалле этого типа. 

Компьютерная модель 

Структура CsCl показана на рис. 1(a). Па-

раметр решетки равен a, а атомы двух типов 

имеют массы m1 и m2. 

  

Рис.1. (a) Кристалл со структурой CsCl с атомами 

двух типов, которые отличаются только массами,  

а межатомные взаимодействия одинаковы  

и описываются потенциалом β-ФПУЦ,  

см. уравнение (2). Параметр решетки равен a. (б) 

Делокализованная нелинейная колебательная мода  

с (100) атомными плоскостями, колеблющимися в 

противофазе с соседними плоскостями. Колеблются 

только атомы одной подрешетки, в то время как 

атомы другой подрешетки находятся в состоянии 

покоя. 

Движение N атомов в вычислительной 

ячейке определяется численным интегрирова-

нием уравнений вида 

(1) 

где радиус-вектор rn определяет положение n-

го атома, mn - масса атома, Fn - сила, действу-

ющая на атом со стороны соседей в четырех 

ближайших координационных оболочках, V - 

сумма потенциальных энергий межатомных 

связей. Независимо от типа взаимодействую-

щих атомов, используется следующий потен-

циал β-ФПУЦ 

  (2) 

где φ - энергия взаимодействия, r - расстояние 

между двумя атомами, l - номер координацион-

ной оболочки, радиусы координационных обо-

лочек ζ1=a√3/2, ζ2=a, ζ 3=a√2 и ζ4=a√11/2, cl и βl 

- коэффициенты гармонической и ангармони-

ческой частей потенциала. Без потери общно-

сти a=1 и c1=1 задаются путем нормировки 
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единиц расстояния и энергии, соответственно. 

Параметры потенциалов следующие 

c1=1.0, c2=0.7, c3=0.4, c4=0.1 βl=10.0 cl,  

l=1,...,4      (3) 

Параметры выбраны таким образом, чтобы 

более длинные связи были менее жесткими. 

Атомные массы составляют m1 = 3 и m2 = 1, 

причем последняя всегда может быть задана 

путем нормализации единицы времени. 

В моделировании используются периоди-

ческие граничные условия. Начальные условия, 

используемые для возбуждения ДБ, описаны 

ниже. 

Метод возбуждения дискретных бризеров. 

Делокализованная нелинейная колебатель-

ная мода 

В рассматриваемом кристалле может быть 

возбуждена ДНКМ, показанная на рис.1(б). В 

этой моде атомные плоскости (100) одной под-

решетки колеблются вдоль оси x в противофазе 

с ближайшими соседями, а атомы другой под-

решетки находятся в состоянии покоя. Эта мо-

да представляет собой колебательную систему 

с одной степенью свободы, и, учитывая ее сим-

метрию, можно записать соответствующее 

уравнение движения, которое в гармоническом 

приближении дает следующую частоту колеба-

ний 

 
Частота ω1=1.776 реализуется для случая, 

когда мода возбуждается на атомах с массой 

m1, а когда колеблются атомы с массой m2, то 

частота колебаний составляет ω2=3.077. 

Плотность фононных состояний 

Решив задачу на собственные значения для 

линеаризованных уравнений движения для рас-

сматриваемой решетки, можно найти для каж-

дой точки первой зоны Бриллюэна шесть ча-

стот, соответствующих различным ветвям дис-

персионных кривых. Частоты, рассчитанные 

для 10
5
 случайно выбранных точек первой зоны 

Бриллюэна, объединены в гистограмму плотно-

сти фононных состояний, показанную на рис.2. 

Разница между массами m1 и m2, рассматривае-

мыми в данной работе, достаточно велика, что-

бы открыть щель в фононном спектре. Частота 

ω1 является нижним краем щели, а частота ω2 - 

верхним краем фононного спектра, см. уравне-

ние (4). 
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