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ABSTRACT
This work is devoted to the development of software for modeling and selecting the interaction 
potential between particles in the crystal structure of metals. The relevance of the work is due to 
the importance of an adequate description of the interatomic interaction in computer modeling of 
the structure, properties and behavior of metallic materials. There are many different models of 
interaction potentials, the choice of which for a specific metal system is a difficult task. The purpose 
of this work is to create a software package that allows you to automate the calculation, modeling 
and selection of the interaction potential between particles in metal crystal lattices. As a result, 
the following tasks were solved in the work: a theoretical description of the basics of interatomic 
interaction in metal crystal structures was made; an analysis of the existing paired potentials of particle 
interaction and their applicability for modeling the properties of metal crystals was performed; an 
algorithm and software were developed for calculating and visualizing the interaction potentials 
between particles in the crystal lattice of metals. It should be noted that the developed program 
implements the possibility of selecting and configuring parameters of various interaction potentials.
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АННОТАЦИЯ
Настоящая работа посвящена разработке программного обеспечения для моделирования и вы-
бора потенциала взаимодействия между частицами в кристаллической структуре металлов. 
Актуальность работы обусловлена важностью адекватного описания межатомного взаимо-
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действия при компьютерном моделировании структуры, свойств и поведения металлических 
материалов. Существует множество различных моделей потенциалов взаимодействия, выбор 
которых для конкретной металлической системы представляет собой сложную задачу. Целью 
данной работы является создание программного комплекса, позволяющего автоматизировать 
расчет, моделирование и выбор потенциала взаимодействия между частицами в кристалличе-
ских решетках металлов. В результате в работе были решены следующие задачи: произведено 
теоретическое описание основ межатомного взаимодействия в кристаллических структурах 
металлов; выполнен анализ существующих парных потенциалов взаимодействия частиц и их 
применимости для моделирования свойств металлических кристаллов; разработан алгоритм 
и программное обеспечение для вычисления и визуализации потенциалов взаимодействия 
между частицами в кристаллической решетке металлов. Отметим, что в разработанной про-
грамме реализована возможность выбора и настройки параметров различных потенциалов  
взаимодействия.

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА 
Потенциал взаимодействия; кристаллическая решетка; метал; уравнения движения; атом; 
расстояние; энергия.

Введение

Современные исследования в области 
физики твердого тела, материаловедения и 
молекулярной динамики во многом осно-
вываются на точном описании межатомного 
взаимодействия в кристаллических решет-
ках [1–3].

Кристаллические тела (все металлы и 
металлические сплавы) характеризуются 
упорядоченным расположением атомов [4]. 
В металлах и металлических сплавах ато-
мы находятся в узлах пространственных 

кристаллических решеток [5]. В процессе 
кристаллизации металлов и сплавов могут 
образовываться кристаллические решет-
ки разного типа [6]. Большинству металлов 
свойственно образование высокосимметрич-
ных решеток с плотной упаковкой атомов 
[7]. К основным типам кристаллических ре-
шеток металлов относятся: объемно-центри-
рованная кубическая (ОЦК), гранецентри-
рованная кубическая (ГЦК), гексагональная 
плотноупакованная (ГПУ). Их структура по-
казана на рис. 1.

Рис. 1. Типы кристаллических решеток металлов

Fig. 1. Types of crystal lattices of metals
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Адекватное моделирование потенциалов 
взаимодействия между частицами является 
ключевым фактором, определяющим досто-
верность результатов компьютерного моде-
лирования структуры, свойств и поведения 
металлических материалов [8].

На сегодняшний день разработано мно-
жество различных моделей межатомного 
взаимодействия, таких как потенциал Лен-
нарда-Джонса [9], потенциал Морзе [10], 
многочастичные EAM-потенциалы и дру-
гие. Выбор наиболее подходящего потенци-
ала для конкретной металлической системы 
представляет собой нетривиальную задачу, 
требующую глубокого понимания физиче-
ских процессов и тщательного анализа по-
тенциальных функций.

Ручной подбор параметров потенциалов 
взаимодействия, а также их визуализация и 
сравнение являются трудоемкими и сложны-
ми процедурами. В связи с этим актуальной 
задачей является разработка специализиро-
ванного программного обеспечения, которое 
позволит автоматизировать расчет, модели-
рование и выбор потенциалов взаимодей-
ствия между частицами в кристаллических 
решетках металлов.

Целью настоящей работы является разра-
ботать программное обеспечение для моде-
лирования потенциала взаимодействия меж-
ду частицами в кристаллической решетке 
металлов с возможностью выбора наиболее 
подходящего потенциала. В рамках дости-
жения данной цели можно сформулировать 
следующие задачи: изучение основ теоре-
тического описания межатомного взаимо-
действия в кристаллических структурах ме-
таллов; проведение анализа существующих 
потенциалов взаимодействия частиц и их 
применимости для моделирования свойств 
металлических кристаллов; разработка ал-
горитма и программного обеспечения для 
вычисления и визуализации потенциалов 
взаимодействия между частицами в кристал-
лической решетке металлов.

1. Краткая теоретическая часть

Математическая модель состоит из систе-
мы дифференциальных уравнений, их раз-
ностного аналога, потенциала межатомного 
взаимодействия, специфически определяе-
мых начальных и граничных условий [11].

В основу метода молекулярной динамики 
положено модельное представление о моле-
кулярной системе, являющейся многоатом-
ной. В ней все атомы представлены матери-
альными точками. В классическом случае их 
движение будет описываться уравнениями 
Ньютона [12], имеющими вид:
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При моделировании необходимо рассчи-
тать траектории огромного количества ча-
стиц, обеспечив как вычислительную эффек-
тивность, так и требования точности. Для 
этого применим алгоритм Верле в скорост-
ной форме [13]:
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где верхний индекс k – номер шага по вре-
мени; U – потенциальная энергия взаимодей-
ствия системы.
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Должны выполняться условия извест-
ности всех величин на момент времени tk  
с переходом к следующему моменту времени 
tk+1 = tk+ Δt.

Наиболее часто взаимодействия ча-
стиц описываются парными потенциалами  
[14–16], когда взаимодействие двух частиц 
зависит только от их взаимного расположе-
ния и не зависит от положения каких-либо 
других частиц. Этот тип потенциалов позво-
ляет на качественном уровне правильно опи-
сывать многие физические явления и свой-
ства веществ.

2. Результаты исследования
Выбор потенциалов взаимодействия.
Для разработки программы для выбора 

потенциала взаимодействия частиц в кри-
сталлической решетке металлов из вышепри-
веденных выберем два потенциала, а именно 
потенциал Морзе и потенциал Леннарда-
Джонса [17]. Такой выбор связан с хорошей 
апробированностью данных потенциалов на 
кристаллических решетках реальных метал-
лов и упорядоченных сплавов [18–21]. Ко-
ротко опишем наши выбранные потенциалы.

Потенциал Леннарда-Джонса – это полу-
эмпирический потенциал, который описыва-
ет межмолекулярное взаимодействие между 
двумя нейтральными атомами или молеку-
лами. Он состоит из двух частей: отталкива-

ющая часть, которая описывает короткодей-
ствующее отталкивание из-за перекрытия 
электронных облаков; притягивающая часть, 
которая описывает длиннодействующее  
ван-дер-ваальсовое притяжение. Математи-
ческое выражение для потенциала Леннарда-
Джонса имеет вид:

( ) ,4
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где r – расстояние между атомами; ε – глуби-
на потенциальной ямы, характеризует силу 
притяжения; σ – расстояние, на котором по-
тенциал равен нулю, характеризует размер 
атома.

Примерный вид потенциала Леннарда-
Джонса показан на рис. 2.

Из потенциала Леннарда-Джонса мож-
но получить дифференциальные уравнения, 
описывающие силы, действующие между 
частицами.

Сила взаимодействия будет равна:
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Ускорение частицы будут определяться:
( ) ,
m

rFa =

где m – масса частицы.

Рис. 2. Характерная зависимость для потенциала Леннарда-Джонса [22]

Fig. 2. A characteristic dependence for the Lennard-Jones potential
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Основные преимущества этого потенциа-
ла заключаются в простоте функциональной 
формы, что упрощает вычисления в моле-
кулярной динамике; наглядной физической 
интерпретации параметров ε и σ; хорошем 
описании термодинамических свойств и фа-
зовых переходов в простых металлах и инерт-
ных газах; возможности масштабирования 
параметров для моделирования различных 
атомных пар. Ограничения потенциала Лен-
нарда-Джонса связаны с отсутствием учета 
многочастичных эффектов и электронной 
структуры; неточным описанием анизотро-
пии и ангармоничности реальных межатом-
ных связей; необходимости дополнительно-
го учета экранирования и поляризации для 
более сложных систем.

Потенциал Морзе – это также полуэм-
пирический потенциал, используемый для 
описания межатомных или межмолекуляр-
ных взаимодействий. Он был предложен 
американским физиком Филипом Морзе  
в 1929 году. Математическое выражение для 
потенциала Морзе имеет вид:

U(r) = De[1–e(–α(r–re))]2,

где r – расстояние между атомами; De – глу-
бина потенциальной ямы; α – параметр, ха-
рактеризующий крутизну потенциала; re – 
равновесное расстояние между атомами.

Примерный вид потенциала Морзе пока-
зан на рис. 3.

В отличие от потенциала Леннарда-
Джонса потенциал Морзе лучше описыва-
ет химические связи, так как он учитывает 
асимметричный характер межатомных взаи-
модействий. Также важно отметить, что по-
тенциал Морзе имеет ограниченную глуби-
ну потенциальной ямы. Это позволяет более 
точно моделировать процессы разрыва и об-
разования химических связей.

Аналогично потенциалу Леннарда- 
Джонса, из потенциала Морзе можно полу-
чить дифференциальные уравнения, описы-
вающие силы и ускорения частиц.

Рис. 3. Характерная зависимость  
для потенциала Морзе [23]

Fig. 3. A characteristic dependence  
for the Morse potential [23]

Сила взаимодействия будет равна:

( ) ( )
=−=

dr
rdUrF

= 2αDe(r–re)e–α(r–re) [1–e–α(r–re)].

Ускорение частицы будут определяться:
( ) ,
m

rFa =

где m – масса частицы.
Основные особенности и преимущества 

потенциала Морзе заключаются в экспонен-
циальной форме, позволяющей более точно 
описывать ангармоничность реальных свя-
зей, особенно при больших деформациях; 
наличии трех свободных параметров (D, α, 
r0), что дает большую гибкость в подгонке 
под конкретные материалы и системы; хоро-
шей применимости для описания ковалент-
ных и металлических связей, в дополнение 
к ван-дер-ваальсовым взаимодействиям; 
возможности моделирования процессов дис-
социации и рекомбинации атомов/молекул. 
Ограничения потенциала Морзе характе-
ризуются более сложной функциональной 
формой, что требует больших вычислитель-
ных затрат по сравнению с потенциалом  

dU
dr
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Леннарда-Джонса; необходимостью опре-
деления трех параметров для каждой пары 
атомов, что усложняет применение; ограни-
ченностью применимости для систем с силь-
ными многочастичными эффектами.

Разработка программы.
Для разработки программы моделиро-

вания и выбора потенциала взаимодействия 
между частицами в кристаллической струк-
туре металлов был выбран язык программи-
рования Python [24]. Для создания виджетов 
и визуализации использовались приложения 
Tkinter, Numpy, Matplotlib и др.

Вводятся уравнения для потенциалов и 
задаются их основные параметры. Создает-
ся рабочее окно для выбора потенциалов и 
введения требуемых характеристик. Созда-
ются расчетные графики в зависимости от 
выбранного потенциала. Создаются и разме-
щаются в окне программы виджеты.

Фрагмент листинга разработанной про-
граммы представлен на рис. 4.

На рис. 5 приведен внешний вид рабоче-
го окна, открывающегося при инициализа-
ции приложения.

Рис. 4. Фрагмент листинга программы моделирования  
и выбора потенциала взаимодействия

Fig. 4. A fragment of the listing of the program for the modeling  
and selection of the interaction potential
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Рис. 5. Рабочее окно программы моделирования и выбора потенциала взаимодействия

Fig. 5. The working window of program for the modeling and selection of the interaction potential

В зависимости от выбранного потен-
циала в окно вводятся следующие исход-
ные данные: для потенциала Леннарда- 
Джонса – энергия взаимодействия (ε), рас-
стояние равновесия (σ), расстояние между 
частицами (r); для потенциала Морзе – глу-
бина потенциальной ямы (D), параметр 
жесткости связи (a), равновесное расстояние 
между частицами (r0).

Результаты моделирования.
При выборе потенциала и вводе пара-

метров высчитывается и моделируется вы-
бранный потенциал и отображается график.  
На рис. 6 показаны результаты моделиро-
вания потенциалов Леннарда-Джонса (а) и 

Морзе (б) с абстрактными параметрами.
Графики в точности имитируют потен-

циалы взаимодействия частиц, что позволя-
ет легко строить их для известных хорошо 
апробированных ГЦК металлов, таких как 
алюминий, серебро, золото, медь, ниобий, 
свинец, платина и др. На примере работы 
[25], где автор применил собственноручно 
разработанную методику для определения 
параметров потенциала Морзе ГЦК метал-
лов, смоделируем графики потенциалов для 
меди (Cu) и алюминия (Al). Результаты по-
казаны на рис. 7.

В окне параметров задаем значения  
для потенциала Морзе, указанные в табл. 1.

Рис. 6. Результаты моделирования: а – потенциал Леннарда-Джонса; б – потенциал Морзе

Fig. 6. Simulation results: а – Lennard-Jones potential; б – Morse potential

а б
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Рис. 7. Результаты моделирования потенциала Морзе для ГЦК металлов:  
а – Cu; б – Al

Fig. 7. The results of modeling the Morse potential for FCC metals:  
а – Cu; б – Al

Таблица 1. Параметры потенциала Морзе для меди и алюминия

Table 1. Morse potential parameters for Cu and Al

Металл / 
Metal

Параметры потенциала / 
Parameters of potential

α, Å–1 D, эВ r0, Å
Медь / 

Cu 1,3626 –0,3319 2,987

Алюминий / 
Al 1,0842 –0,2705 3,552

ба

Для моделирования и вычисления вели-
чины потенциала используем одинаковое 
расстояние между частицами (дальнодей-
ствие системы), равное r = 5 Å. В результате 
моделирования с указанными параметрами 
получаем величину потенциала для меди  
UCu = –0,058 эВ, для алюминия UAl = –0,121 эВ.

Выводы

В заключение стоит отметить, что была 
разработана и апробирована программа моде-
лирования и выбора потенциала взаимодей-
ствия между частицами в кристаллической 
структуре металлов. Актуальность работы 

была обусловлена важностью адекватного 
описания межатомного взаимодействия при 
компьютерном моделировании структуры, 
свойств и поведения металлических мате-
риалов. В связи с тем, что существует мно-
жество различных моделей потенциалов 
взаимодействия в кристаллической струк-
туре металлов, имеет смысл индивидуаль-
но осуществлять их выбор для конкретных 
систем. В результате в работе были решены 
следующие задачи: произведено теорети-
ческое описание основ межатомного взаи-
модействия в кристаллических структурах 
металлов; выполнен анализ существующих 
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парных потенциалов взаимодействия ча-
стиц и их применимость для моделирования 
свойств металлических кристаллов; разра-
ботан алгоритм и программное обеспечение 
для вычисления и визуализации потенциа-
лов взаимодействия между частицами в кри-
сталлической решетке металлов. Отметим,  
что в разработанной программе реализова-
на возможность выбора и настройки пара-
метров различных потенциалов взаимодей-
ствия. Была проведена апробация на ГЦК 
металлах – меди (Cu) и алюминии (Al). 
Результаты моделирования по сравнению  
с работами других авторов показали погреш-
ность, не превышающую 3%.
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