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研究成果の概要（和文）：結晶中のミクロスケールに出現する振動モードとしての非線形局在モ

ードについてその構造および安定性を解析、する分子動力学―周期解探索連結コードおよび分

子動力学―安定性解析連結コードを構築し、その妥当性を確かめた。それらのコードを用いて、

グラフェンにおける非線形局在モードの構造・安定性解析を行い、不安定化直後の原子の振る

舞いを詳細に解析し、非線形ダイナミクスによる結晶構造変化の可能性を示した。 

 
研究成果の概要（英文）：We construct the numerical method in which molecular dynamics 

simulation is combined with numerical iteration method for searching periodic solutions 

and with linear stability analysis of the periodic solutions in order to investigate the 

structure and stability of intrinsic localized modes excited in crystals. We investigate the 

structure and stability of intrinsic localized modes systematically. The results indicate that 

the possibility of the change of the structure of crystals due to nonlinear energy 

localizations. 
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１．研究開始当初の背景 

数理物理の分野で注目されてきた非線形局
在モード(Intrinsic Localized Mode, ILM)/離
散ブリーザー(Discrete Breather, DB)は数理
モデルによる解析のみならず，現実の物理系
における存在についての解析の重要性が明
らかになりつつあった。そのような背景のも
と、結晶格子における振動モードとしての
ILM の励起は原子スケールのダイナミクス

との関連もあり重要であると考えた。 

 

２．研究の目的 

本研究の目的は、結晶格子中でのミクロスケ
ールの構造変化のダイナミクスについて、力
学系理論、非線形動力学理論の方法論を用い
て解析し、新しい力学モデルを構築すること
である。特に非線形結晶モデルにおいて出現
する特異な振動モードである非線形局在モ
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ード (Intrinsic Localized Mode, ILM) /離散
ブリーザー (Discrete Breather, DB) と呼ば
れるエネルギー局在構造の果たす役割に着
目し、分子動力学シミュレーションと非線形
動力学理論による安定性解析・分岐解析を融
合して、結晶構造変化の初期段階における原
子の集団的なダイナミクスを解析する。 

 

３．研究の方法 

(1)MD-非線形解析連結ソルバーの構築 

MD シミュレーションと周期解探索,安性解
析等の非線形動力学解析を連結した解析シ
ステムの構築を行なう．具体的にはグラフェ
ンシート，カーボンナノチューブの炭素原子
のダイナミクスを経験的ポテンシャルを 用
いた MD シミュレーションで追跡し，得られ
た 時系列データを相空間での軌道と捉え，
Newton- Raphson 法による周期解の探索，
フロケ理論による周期解の安定性解析，モノ
ドロミー行列の解析による局在構造の分岐
解析を連結する.  

 

(2)グラフェンでの ILM のダイナミクス解析 

グラフェンシートおよびカーボンナノチュ
ーブにおける ILM の励起構造および安定性,

不安定化直後のダイナミクスの数値シミュ
レーションを行う．さまざまな形状パラメー
タの系において周期解の探索を体系的に行
い，励起する ILM の特性を詳細に解析する.

さらに，ILM に対する安定性解析を行なうこ
とによって，ILM によるエネルギー局在が不
安定化することによって炭素-炭素結合がど
のように組み変わるかを解析する．以上の解
析結果を用いて,MD シミュレーションによ
って，ILM の励起,不安定化における原子の
ダイナミクスを追跡する。 

 

４．研究成果 

(1)原子スケールでの結晶構造中でのILMの構

造探索のための分子動力学法－共役勾配法連

結コードを開発した。多自由度系の相空間に

おける周期解の探索のため、大多数の原子を

凍結した状態から徐々に境界を拡大する手法

を用いて、効率よく周期解を探索する方法を

確立した。このコードを用いてMDシミュレー

ションによる時間発展で観測されたILMの詳

細な構造を得ることに成功した。 

   

 

  
図1 数値解析によるグラフェンでのILMの励起 

 

(2)数値解に対して、フロケ理論に基づいて時

間発展の結果からモノドロミー行列を構成し

その固有値解析から周期解の安定性を解析す

る計算コードを構築した。境界の大きさをパ

ラメータとした体系的な解析を行うことによ

り、モノドロミー行列の固有値の分布の変化

を確認し、計算コードの妥当性を確認した。 

  
   T=18.6fs        T=19.0fs 
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図2 安定性解析による固有値分布 
 

(3)安定性解析の結果よりILMの不安定化を誘

起する不安定擾乱モードの構造が明らかにな

った。ILMに対して不安定擾乱モードを加えた

条件でMDシミュレーションを行い、ILMの不安

定化のダイナミクスについて解析を行った。 

 
(4)外部パラメータとしてひずみおよびせん
断ひずみを系に導入した場合の ILMの構造お
よび安定性の解析を行った。その結果、ひず
み量の変化によって ILMを不安定化させる不
安定擾乱モードの形が変化することが確認
された。 



 

 

 

 
図2 ひずみによるILMの不安定成長率の変化 

 

 
図3 不安定擾乱モードの構造 

 

(5)曲率を与えたグラフェンにおける ILM の
構造探索を体系的に行った。これにより ILM

の構造及び安定性が曲率によって大きな変
化を受けることを示唆する初期的な結果を
得た。 
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