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Аннотация. Моделирование кристаллических решеток в условиях, далеких от равно-
весных, в настоящее время является все более актуальным предметом исследований 
и требует уверенности в справедливости применяемых межатомных потенциалов в 
широком диапазоне отклонений атома от равновесного состояния. Чтобы выполнить 
такую оценку для моделирования вольфрама, являющегося материалом-кандидатом 
для различных ядерных применений, мы проанализировали нелинейное поведение 
решетки, используя несколько межатомных потенциалов, имеющихся в библиотеке 
LAMMPS. Были рассчитаны амплитудно-частотные характеристики и теплоёмкость не-
линейных делокализованных колебательных мод - точных решений уравнений движе-
ния атомов, геометрия которых определяется симметрией решетки. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, ядерные материалы, делокализованные 
колебательные моды. 

 

ВВЕДЕНИЕ 

В настоящее время процесс использования материалов все чаще связывают с их переходом 

в состояния, далекие от равновесных. В этом случае поведение материала начинает сильно 

отличаться от такового в обычных условиях. Поскольку молекулярная динамика является од-

ним из важнейших инструментов современного материаловедения, реалистичность использу-

емых межатомных потенциалов является важным вопросом в новых условиях. В случае экс-

тремального воздействия нелинейный характер межатомных взаимодействий начинает вно-

сить существенный вклад в динамику решетки. В качестве примера высокоэнергетических 

воздействий можно привести ударные нагрузки, ионные бомбардировки, краудионные движе-

ния и нелинейные делокализованные моды [1, 2]. 

Одним из следствий такого воздействия является наличие аномально высокой концентра-

ции точечных дефектов, влияющих на микроструктуру и свойства рассматриваемых материа-

лов. Для моделирования явлений, связанных со значительными атомными сдвигами, необхо-

димы межатомные потенциалы, действующие в широком диапазоне отклонений атома от со-

стояния равновесия. 

Другим примером далеко неравновесного состояния материала являются делокализован-

ные нелинейные колебательные моды (ДНКМ). ДНКМ являются симметрично обусловлен-

ными точными решениями уравнений движения узлов нелинейной решетки независимо от 

типа взаимодействия между узлами и при любых амплитудах. При этом атомы во время жизни 

этих мод колеблются с очень большой амплитудой и частотой [3]. Другой важной особенно-

стью делокализованных мод является их способность к локализации по механизму модуляци-

онной неустойчивости. В этом случае вся энергия системы может быть сосредоточена на не-

скольких дискретных бризерах (ДБ), способных влиять на макроскопические характеристики 

кристалла [4]. Ранее делокализованные колебательные моды были обнаружены для ГЦК-кри-

сталлов и двумерных кристаллов, где также исследовалась их модуляционная неустойчивость 
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[5]. Также было показано, что локализованные осцилляции могут влиять на структуру мате-

риалов и содержащиеся в них дефекты. При взаимодействии ДБ, движущейся в плотноупако-

ванном ряду, с такими дефектами, как вакансия и поверхностный атом, снижается потенци-

альный барьер для миграции вакансий и отрыва атома от поверхности [6]. 

Как показано в работе [7], с течением времени мода проявляет модуляционную неустой-

чивость, после чего появляется один или несколько дискретных бризеров, очень слабо излу-

чающих энергию, после чего со временем приходит к тепловому равновесию. 

Моды и их модуляционная нестабильность могут влиять на упругие константы кристалла 

и макроскопические свойства, в частности, на теплоемкость. Однако не все потенциалы могут 

хорошо описывать динамику атомов при модуляционной неустойчивости и появлении дис-

кретных бризеров. 

Поэтому одна из целей нашего исследования — проверить потенциалы и найти те, которые 

будут реалистично отражать динамику атомов. 

Моделирование делокализованных нелинейных мод в различных решетках с различным 

межатомным потенциалом позволяет оценить справедливость эмпирического описания меж-

атомного взаимодействия в широком диапазоне отклонений атома от положения равновесия. 

Между тем молекулярно-динамические исследования радиационных явлений в вольфраме и 

ванадии представляют особый интерес в связи с тем, что W был выбран в качестве дивертор-

ного материала в термоядерном реакторе ИТЭР. Вольфрам имеет ОЦК решетку. Пятнадцать 

делокализованных колебательных мод для последних кристаллов были обнаружены Чечиным 

с соавторами [8]. 

Целью данной работы было оценить амплитудно-частотные зависимости нескольких де-

локализованных мод в вольфраме, чтобы определить набор межатомных потенциалов, при-

годных для моделирования далеких от равновесных состояний в материале. 

ДЕТАЛИ МОДЕЛИРОВАНИЯ 

 

Рис. 1. Начальные смещения атомов, используемые для возбуждения 1однокомпонентных делокализован-

ных мод в ОЦК-решетке вольфрама: мода 1 (а), мода 13 (б), мода 15 (в). Все атомы имеют нулевые начальные 

скорости. Все векторы смещения имеют одинаковую длину. Все ненулевые компоненты смещения имеют оди-

наковую величину. 

 

Стрелки в данном случае показывают смещения атомов из положений равновесия, которые 

использовались для задания начальных условий, порождающих ту или иную моду колебаний. 

Все векторы смещения имеют одинаковую длину, равную нулю. Начальные скорости всех 

атомов равны нулю. 

Важно отметить, что для этих режимов характерно вовлечение в колебательный процесс 

всех атомов. Это, как правило, приводит к тому, что амплитудно-частотная характеристика 

этой моды будет иметь жесткий тип нелинейности. Помимо доли атомов, участвующих в дви-

жении, можно отметить также различный вклад мод в анизотропию кристалла. Так, некоторые 

моды (1, 13) характеризуются направленным движением атомов в определенных плоскостях 

и, как правило, могут приводить к анизотропии кристаллической решетки в течение жизни 

моды. Такие режимы, как правило, проявляют пониженную склонность к локализации. 

ОЦК-решетка W с параметром решетки a = 3,160 Å и межатомным расстоянием 1,414 Å. 

Общее количество атомов 2000. Используются периодические граничные условия. Атомная 
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масса вольфрама составляет 183,84 а.е.м. Моделирование проводилось с помощью пакета про-

грамм LAMMPS и анализировались следующие потенциалы: eam.fs, eam2.fs., eam3.fs, eam4.fs, 

meam.fs, Olsson и Zhou. 

РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ 

 
 

Рис. 2. Амплитудно-частотные 

характеристики для мод 1 (a), 13 (b), 15 

(с) для потенциалов eam.fs (черный 

квадрат), eam2.fs (красный круг), eam3.fs 

(синий треугольник), eam4.fs, set 

(розовый треугольник), meam (зеленый 

ромб), Olsson (сиреневый треугольник) и 

Zhou (фиолетовый круг). 

Рис. 3. Амплитудно-частотные 

характеристики для мод 1 (a), 13 (b), 15 (с) 

для потенциалов eam.fs (черный квадрат), set 

(розовый треугольник), Olsson (сиреневый 

треугольник) и Zhou (фиолетовый круг). 
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Рис. 4. Зависимости кинетической энергии 

от амплитуды для мод 1 (a), 13 (b), 15 (с) для 

потенциалов eam.fs (черный квадрат), set 

(розовый треугольник), Ollson (сиреневый 

треугольник) и Zhou (фиолетовый круг). 

Рис. 5. Зависимости теплоемкости от 

амплитуды для мод 1 (a), 13 (b), 15 (с) для 

потенциалов eam.fs (черный квадрат), set 

(розовый треугольник), Ollson (сиреневый 

треугольник) и Zhou (фиолетовый круг). 

 

В данной работе мы проанализировали амплитудно-частотные характеристики этих мод 

для ОЦК-кристалла вольфрама для нескольких межатомных потенциалов. На рис. 2 представ-

лены амплитудно-частотные характеристики для мод 1, 13, 15 как наиболее показательные для 

решетки вольфрама с использованием всех рассмотренных потенциалов Из всех рассмотрен-

ных потенциалов были отобраны 4 потенциала, для которых установлена удовлетворительная 

степень совпадения, представленные на рис. 3. Именно эти потенциалы в дальнейшем исполь-

зовались для анализа амплитудно-частотных характеристик мод и влияния делокализованных 

нелинейных колебаний на макроскопические свойства кристаллов - теплоемкость, давление 

(как характеристика внутренних напряжений). Мода 15 демонстрирует наиболее сильную не-

линейность. 

На рис. 4 показаны зависимости кинетической энергии от амплитуды для режимов 1 (а), 13 

(б), 15 (в) для потенциалов eam.fs (черный квадрат), set (розовый треугольник), Olsson (фиоле-

товый треугольник) и Zhou (фиолетовый треугольник). круг). В этом случае мода 15 также 

показывает наиболее интенсивный рост значения кинетической энергии при увеличении 

начальных перемещений, что, вероятно, связано с вовлечением в движение этой моды боль-

шого числа атомов. Этот мод можно рассматривать как один из перспективных способов реа-

лизации локализованных состояний на его основе. 

На рис. 5 представлены зависимости теплоемкости от амплитуды для режимов 1, 13, 15. 

Для режима 15 теплоемкость уменьшается с ростом начальной амплитуды, что связано с ее 

жесткой нелинейностью и ростом кинетической энергии при увеличении амплитуды колеба-

ний. Для остальных мод характер изменения теплоемкости немонотонный и коррелирует с 

амплитудно-частотными характеристиками моды. 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Исследование ДНКМ в вольфраме с разными потенциалами проведено методом молеку-

лярной динамики. Мы выяснили, что наиболее реалистичными являются потенциалы eam.fs, 

set, Olsson, Zhou. С помощью этих потенциалов оценивали амплитудно-частотные характери-

стики ДНКМ, изменения кинетической энергии и теплоемкости. Можно предположить, что 

мода 15 вследствие модуляционной неустойчивости приведет к локализации энергии на от-

дельных атомах. Полученные результаты позволяют оценить применимость различных меж-

атомных потенциалов для моделирования высокоэнергетических ударов. 
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