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Аннотация: Моделирование кристаллических решеток в условиях, далеких от равновесных, в настоящее вре-

мя является все более актуальным предметом исследований и требует уверенности в достоверности применяемых 

межатомных потенциалов в широком диапазоне отклонений атома от равновесного состояния. Чтобы выполнить 

такую оценку для моделирования вольфрама, являющегося перспективным материалом для различных примене-

ний в атомной энергетике, мы проанализировали нелинейную динамику решетки, используя несколько межатомных  

потенциалов. В ОЦК кристалле вольфрама изучалась динамика нескольких делокализованных нелинейных коле-

бательных мод – точных решений уравнений движения атомов, геометрия которых определяется симметрией ре-

шетки при любых амплитудах и не зависит от типа взаимодействия между узлами. Были рассмотрены колебания 

атомов с двумя и тремя ненулевыми компонентами векторов перемещений для ячейки вольфрама, состоящей из 

2000 атомов и размером 31,6×31,6×31,6 Å. Амплитудно-частотные характеристики этих мод были рассчитаны для 

нескольких межатомных потенциалов, имеющихся в библиотеке LAMMPS. Обнаружено, что несколько межатом-

ных потенциалов, а именно eam.fs, set, Olsson, Zhou, показывают практически совпадающие результаты, что явля-

ется косвенным подтверждением их справедливости и возможности их использования для моделирования экстре-

мальных воздействий на рассматриваемую решетку. Были рассчитаны такие характеристики системы, как кинети-

ческая энергия, теплоемкость и давление. По полученным результатам можно предположить, что мода 15 вслед-

ствие модуляционной неустойчивости приведет к локализации энергии на отдельных атомах. 

Ключевые слова: вольфрам; метод молекулярной динамики; делокализованные нелинейные колебательные моды. 
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ВВЕДЕНИЕ 

В настоящее время материалы в процессе использо-

вания все чаще оказываются в состояниях, далеких от 

равновесных. В этом случае его поведение начинает 

сильно отличаться от такового в обычных условиях. 

Молекулярная динамика является одним из важнейших 

инструментов современного материаловедения. При 

этом используемые в рамках метода межатомные по-

тенциалы зачастую адаптируют простые аппроксима-

ции и могут достоверно воспроизводить динамику кри-

сталлической решетки в очень ограниченном интервале 

отклонений атомов от положения равновесия. В случае 

экстремального воздействия нелинейный характер 

межатомных взаимодействий начинает вносить суще-

ственный вклад в динамику решетки [1]. В качестве 
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примеров подобного воздействия можно отметить 

ударные нагрузки [2], краудионные движения [3; 4], 

нелинейные делокализованные колебательные моды [5; 

6]. При этом требуется дополнительный комплекс ис-

следований по валидации реалистичности используе-

мых потенциалов при значительном удалении атомов 

от положения равновесия.  

Высокая концентрация точечных дефектов, ассо-

циированная с экстремальными воздействиями, также 

приводит к возникновению состояний с сильно иска-

женной решеткой, где не все существующие потенциа-

лы могут правдоподобно воспроизводить происходя-

щие в структуре процессы [6]. Можно вспомнить такие 

разновидности точечных дефектов, как краудионы [7], 

вакансии [8; 9], войдионы [10]. Для моделирования всех 

перечисленных явлений, связанных со значительными 

атомными сдвигами, необходимы межатомные потен-

циалы, действующие в широком диапазоне отклонений 

атома от состояния равновесия. 

Другой пример неравновесного состояния материа-

ла – делокализованные нелинейные колебательные мо-

ды (ДНКМ). Поскольку при выводе ДНКМ принимает-

ся во внимание только симметрия решетки, они явля-

ются симметрично обусловленными точными реше-

ниями уравнений движения узлов нелинейной решетки, 

существующими для любых типов взаимодействия ме-

жду узлами и при любых амплитудах [11; 12]. При этом 

атомы могут совершать колебания с очень большой 

амплитудой и частотой, что позволяет протестировать 

межатомные потенциалы для больших отклонений ато-

мов от решеточных положений.  

Другой важной особенностью ДНКМ является их 

способность к локализации энергии при не слишком 

малых амплитудах колебаний, когда они проявляют 

модуляционную неустойчивость – нарушение периоди-

ческого движения. В случае, если частота моды выше 

верхней границы частоты фононного спектра, вся энер-

гия ДНКМ, после ее распада, может сосредоточиться на 

нескольких дискретных бризерах (ДБ). Напомним, что 

ДБ – это локализованные в пространстве и периодиче-

ские по времени высокоамплитудные возбуждения  

в нелинейных дискретных структурах с трансляцион-

ной симметрией, способные влиять на макроскопиче-

ские характеристики кристалла [13]. Ранее ДНКМ были 

описаны и исследованы для ГЦК кристаллов и двумер-

ных кристаллов, где также анализировалась их модуля-

ционная неустойчивость [14]. Было показано, что лока-

лизованные осцилляции могут влиять на структуру ма-

териалов и содержащиеся в них дефекты. При взаимо-

действии ДБ, движущегося в плотноупакованном ряду, 

с такими дефектами, как вакансия и поверхностный 

атом, снижается потенциальный барьер для миграции 

вакансий и отрыва атома от поверхности. 

Анализ зависимости энергии изолированных ато-

мов от времени показал, что взаимодействие движу-

щегося ДБ с вакансией приводит к снижению потен-

циального барьера миграции атома на 0,1 эВ, что со-

ставляет примерно 20 % значения энергии миграции 

вакансий. Снижение потенциального барьера экспо-

ненциально увеличивает вероятность миграции ато-

мов по закону Аррениуса при данной температуре. 

При столкновении ДБ с поверхностным атомом в же-

лезе его энергия увеличивается на 0,35 эВ, что также 

может значительно увеличить вероятность отрыва 

атома от поверхности [15]. 

Как показано в работе [16], с течением времени 

ДНКМ может проявлять модуляционную неустойчи-

вость, после чего ее энергия локализуется на дискрет-

ных бризерах, очень медленно излучающих энергию,  

и впоследствии со временем вся система приходит к теп-

ловому равновесию. 

Моды и их модуляционная неустойчивость способ-

ны влиять на упругие константы кристалла и другие 

макроскопические свойства, в частности на теплоем-

кость. Однако не все потенциалы могут хорошо описы-

вать динамику атомов при модуляционной неустойчи-

вости и появлении ДБ. Поэтому одна из целей нашего 

исследования – сравнить различные потенциалы и най-

ти те, которые будут реалистично отражать динамику 

атомов. 

Моделирование делокализованных нелинейных мод 

в различных решетках с разными межатомными потен-

циалами позволяет оценить справедливость эмпириче-

ского описания межатомных взаимодействий в широ-

ком диапазоне отклонений атомов от положений равно-

весия. Между тем молекулярно-динамические исследо-

вания радиационных явлений в вольфраме и ванадии 

представляют особый интерес в связи с тем, что вольф-

рам был выбран в качестве диверторного материала  

в международном термоядерном экспериментальном 

реакторе ITER (International Thermonuclear Experimental 

Reactor).  

Цель работы – расчет амплитудно-частотных зави-

симостей нескольких делокализованных мод в вольф-

раме для определения набора межатомных потенциа-

лов, пригодных для моделирования далеких от равно-

весных состояний в материале. 

 

МЕТОДИКА ПРОВЕДЕНИЯ ИССЛЕДОВАНИЯ 

В рамках теоретико-групповых методов [17] полу-

чено 15 возможных трехмерных делокализованных ко-

лебательных мод в ОЦК решетке вольфрама. Для дан-

ного исследования были выбраны моды 1, 13 и 15, так 

как они наиболее репрезентативны для решетки вольф-

рама и отображают три вида колебаний, а именно: со-

направленные колебания в случае моды 1; колебания, 

направленные друг к другу из плоскости, в случае моды 

13; направленные друг к другу по диагонали колебания 

из плоскости в случае моды 15. Картины движения 

атомов в этих модах показаны на рис. 1. Остальные 

моды являются случаями комбинации упомянутых вы-

ше мод. Стрелки в данном случае показывают смеще-

ния атомов из положений равновесия, которые исполь-

зовались для задания начальных условий, порождаю-

щих ту или иную моду колебаний. Все векторы смеще-

ния имеют одинаковую длину, равную A0. Начальные 

скорости всех атомов равны нулю. 

Важно отметить, что для данных мод характерно 

вовлечение в колебательный процесс всех атомов. Это, 

как правило, приводит к тому, что амплитудно-

частотная характеристика моды будет иметь жесткий 

тип нелинейности. Помимо доли атомов, участвующих 

в движении, можно отметить также различный вклад 

мод в анизотропию кристалла. Так, некоторые моды  

(1, 13) характеризуются направленным движением атомов 
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 a b c 

Рис. 1. Начальные смещения атомов, используемые для возбуждения однокомпонентных делокализованных мод  

в ОЦК решетке вольфрама: a – мода 1; b – мода 13; c – мода 15 

Fig. 1. Initial atomic displacements used to excite single-component delocalized modes  

in the BCC tungsten lattice: a – mode 1; b – mode 13; c – mode 15 

 

 

 

в определенных плоскостях и могут приводить к анизо-

тропии кристаллической решетки в течение жизни мо-

ды. Такие режимы, как правило, проявляют понижен-

ную склонность к локализации. 

Исследование проводилось с использованием метода 

молекулярной динамики, в котором временная эволюция 

системы взаимодействующих атомов или частиц отсле-

живается интегрированием их уравнений движения.  

Была построена ОЦК решетка вольфрама с парамет-

ром решетки a=3,160 Å, межатомным расстоянием 

1,414 Å, атомной массой 183,84 а. е. м. и общим количе-

ством атомов, равным 2000. Модель решетки представ-

лена на рис. 2. Размер ячейки составил 31,6×31,6×31,6 Å. 

Использовались периодические граничные условия. 

Далее была проведена глубокая релаксация структу-

ры с использованием одного из выбранных нами меж-

атомных потенциалов для полного снятия напряжений 

со стенок ячейки. Скорость атомов и кинетическая 

энергия приводились к нулю. 

Моделирование проводилось с помощью пакета 

программ LAMMPS, анализировались следующие по-

тенциалы: eam.fs [18], eam2.fs [19], eam3.fs [20], eam4.fs 

[21], meam [22], Olsson [23], Zhou [24], set [24].  

В ходе исследования методом молекулярной дина-

мики были смоделированы 3 различных делокализо-

ванных моды для ОЦК вольфрама, показанные на 

рис. 1, с использованием 8 межатомных потенциалов. 

После получения и анализа амплитудно-частотных ха-

рактеристик (АЧХ) были выбраны 4 потенциала для 

дальнейшего изучения влияния ДНКМ на характери-

стики системы. Для каждого из случаев исследовались 

следующие характеристики в широком диапазоне

 

 

 

 
 

Рис. 2. Модель ОЦК решетки вольфрама 

Fig. 2. The model of BCC tungsten lattice 
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начальных смещений атомов (от 0,01 до 0,4 Å): кинети-

ческая энергия, теплоемкость и давление. 

Теплоемкость вычислялась по следующей формуле: 

 

K

H
Cv  ,                                  (1), 

 

где H – полная энергия системы;  

K – кинетическая энергия. 

РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ 

На рис. 3 представлены АЧХ для мод 1, 13, 15 как 

наиболее репрезентативные для решетки вольфрама  

с использованием всех рассмотренных потенциалов 

(приведены в легенде графика). Можно заметить, что 

далеко не все из выбранных нами потенциалов подхо-

дят для моделирования структур, находящихся в сильно 

неравновесном состоянии. 

Из всех рассмотренных потенциалов были отобра-

ны четыре, представленные на рис. 4, для которых

 

 

 

       

 a  b 

 

 c 

Рис. 3. Амплитудно-частотные характеристики для потенциалов eam.fs, eam2.fs, eam3.fs, eam4.fs, set, meam, Olsson и Zhou 

(приведены в легенде графика): a – мода 1; b – мода 13; c – мода 15 

Fig. 3. Frequency amplitude characteristics for eam.fs, eam2.fs, eam3.fs, eam4.fs, set, meam, Olsson, and Zhou potentials  

(indicated in the plot legend): a – mode 1; b – mode 13; c – mode 15 

 

 

 

      

 a  b 

 

 c 

Рис. 4. Амплитудно-частотные характеристики для потенциалов eam.fs, set, Olsson и Zhou  

(приведены в легенде графика): a – мода 1; b – мода 13; c – мода 15 

Fig. 4. Frequency amplitude characteristics for eam.fs, set, Olsson, and Zhou potentials  

(indicated in the plot legend): a – mode 1; b – mode 13; c – mode 15 
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установлена удовлетворительная степень совпадения. 

Именно эти потенциалы в дальнейшем использова-

лись для анализа АЧХ мод и влияния делокализован-

ных нелинейных колебаний на макроскопические 

свойства кристаллов – теплоемкость и давление (как 

характеристику внутренних напряжений). Мода 15 

демонстрирует наиболее сильную нелинейность, вы-

раженную в значительном росте частоты моды при 

увеличении амплитуды. 

На рис. 5 показаны зависимости кинетической энер-

гии от амплитуды для мод 1 (рис. 5 а), 13 (рис. 5 b), 15 

(рис. 5 c) для потенциалов eam.fs, set, Olsson и Zhou.  

В этом случае мода 15 также показывает наиболее 

интенсивный рост значения кинетической энергии  

до 5000 эВ при увеличении амплитуды колебаний  

до 0,4 Å, в то время как максимальная величина кине-

тической энергии для мод 1 и 13 составляет 1250  

и 2100 эВ соответственно. Можно отметить, что для 

моды 15 наблюдается наименьшее расхождение зави-

симостей Ek(A) для различных потенциалов.  

На рис. 6 представлены зависимости теплоемкости 

от амплитуды для режимов 1, 13, 15. Для моды 15 
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Рис. 5. Зависимости кинетической энергии от амплитуды для потенциалов eam.fs, set, Olsson и Zhou  

(приведены в легенде графика): a – мода 1; b – мода 13; c – мода 15 

Fig. 5. The dependences of kinetic energy on the amplitude for eam.fs, set, Olsson, and Zhou potentials  

(indicated in the plot legend): a – mode 1; b – mode 13; c – mode 15 
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Рис. 6. Зависимости теплоемкости от амплитуды для потенциалов eam.fs, set, Olsson и Zhou  

(приведены в легенде графика): a – мода 1; b – мода 13; c – мода 15 

Fig. 6. The dependences of heat capacity on the amplitude for eam.fs, set, Olsson, and Zhou potentials  

(indicated in the plot legend): a – mode 1; b – mode 13; c – mode 15 

 


