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В настоящей работе с помощью методов молекулярной динамики исследуются 
пространственно-локализованные высокоамплитудные колебательные моды [1,2], 
которые могут существовать в металлах с различной кристаллической решеткой [3-7], 
сплавах [8-10], алмазе [11], графене [12-14], графане [15-16] и других материалах. 
Такие колебательные моды получили название дискретных бризеров (ДБ), свойства 
которых могут оказывать влияние на теплоёмкость и теплопроводность кристаллов 
[17]. 

Исследования по обнаружению плоских пространственно-локализованных 
высокоамплитудных колебательных мод в ГЦК металлах проводились в работах 
[18,19]. 

В настоящей работе взаимодействие между атомами описывалось при помощи 
потенциала на основе метода погруженного атома для меди [20], взятого из 

библиотеки LAMMPS. Возбуждение атомов 
происходило в центре расчетной ячейки в одной 
плотноупакованной плоскости [111]. В выбранной 
для рассмотрения колебательной моде каждый 
четвертый атом в плоскости [111] остается 
неподвижным, в то время как остальные атомы в 
начальный момент времени получают одну и ту 
же амплитуду смещений от положения 
равновесия. Локализация колебаний атомов 
плоско-радиальной колебательной моды в ГЦК 
меди показана на рис. 1. Степень отклонения 
атомов от положения равновесия определяется 

выражением 𝑟 = 𝑟0 + 𝑑𝑟 ∙ 𝑒−
𝑟0
𝑅 , где r0 – исходное 

расстояние от центра ДБ, dr – максимальное отклонения атома от положения 
равновесия, R – определяет степень локализации отклонения атомов в зависимости от 
удаленности центра дискретного бризера. Таким образом, отклонения атомов вблизи 
центра ДБ максимальны и по мере удаления уменьшаются по экспоненте. Степень 
пространственной локализации такова, что значительную амплитуду колебаний имеют 
от 200 до 400 атомов, в зависимости от амплитуды моды. Предварительные расчеты 
показали, что устойчивая делокализованная плоская колебательная мода в ГЦК меди 
наблюдается при начальной амплитуде смещения от положения равновесия в 
интервале от 0,20 до 0,30 Å, поэтому в ходе моделирования исходной структуры 
рассматривался только данный интервал амплитуд. Установлено, что в ГЦК решетке 
меди колебательная мода обладает жестким типом нелинейности, при котором 
частота увеличивается с ростом амплитуды в диапазоне от 7,35 до 11,95 ТГц. 
Вследствие этого можно говорить о существовании локализованной колебательной 
моды или дискретного бризера в ГЦК решетке меди.  

На рис. 2 показана зависимость x- и y-компонент смещения от времени одного из 
атомов, совершающих колебания вдоль оси x и y соответственно. Количество 
локализованных атомов R=250. По сравнению с х- и y-компонентами колебания этого 

Рисунок 1 - Локализация колебаний 
атомов плоско-радиального дискретного 
бризера, расположенного в 
плотноупакованной плоскости [111] в 
ГЦК меди. 
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атома вдоль оси z оказались незначительны и 
поэтому в расчет амплитуды колебаний 
дискретного бризера не принимались. Видно, 
что данные колебания имеют устойчивый 
характер в диапазоне от 4 до 7 пс. 

Изменение амплитуды колебаний 
плоско-радиального дискретного бризера в 
зависимости от номера атома представлено 
на рис 3.  Увеличение количества 
возбужденных атомов приводит к рассеянию 
энергии на соседние атомы и уменьшению 
времени жизни плоско-радиального 
дискретного бризера.  

            Исследования, проведенные при помощи методов молекулярной динамики, 
позволяют сделать вывод о существовании в ГЦК решетке меди устойчивого 
плоско-радиального дискретного бризера. Отметим, что дискретный бризер 
данного типа ранее не был описан в литературе. 
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Рисунок 2 - Зависимость x- и y-компонент 
смещения от времени одного из атомов, 
совершающих колебания вдоль оси x и y 
соответственно. Параметр локализации 
R=250. 

Рисунок 3- Изменение амплитуды колебаний 
плоскорадиального дискретного бризера в 
зависимости от номера атома, рассчитанного 
при двух параметрах локализации R=250 и 350. 
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