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ДАЛЬНОДЕЙСТВИЕ ОСЦИЛЛИРУЮЩИХ ПОТЕНЦИАЛОВ 
МЕЖАТОМНОГО ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ И СТАБИЛЬНЫЕ СТРУКТУРЫ 

О. В. Вольф, Г. М. Калибаева, В. С. Степанюк, А. А. Кацнельсон 

(кафедра физики твердого тела) 

Проведено молекулярно-динамическое моделирование системы из 256 атомов А1, 
взаимодействие между которыми описывалось потенциалом Хейне—Абаренкова—Ани-
малу. В одном случае потенциал был обрезан с учетом только одного минимума, а 
в другом — учитывались три первых минимума. Результаты анализа многогранников 
Вороного показали, что усиление дальнодействия осциллирующего потенциала в мо-
лекулярно-динамическом эксперименте способствует большей аморфизации системы. 

Принято считать, что дальнодействующие потенциалы межатомного взаимодей-
ствия способствуют стабилизации кристаллических структур. В то ж е время энергия 
кристаллических структур должна быть тем ниже, чем больше минимумов потенциа-
лов межатомного взаимодействия У (г) будет совпадать с положениями атомов в та-
кой структуре. В простых металлах 

У(г) (cos 2kr)/ra (1) 
-и совершенно очевидно, что лишь в редких случаях одновременно многие минимумы 
потенциала типа (1) будет соответствовать радиусам координационных сфер. 

С этой точки зрения стабильность кристаллических структур при увеличении 
дальнодействия осциллирующих потенциалов должна понижаться, что должно про-
являться в понижении доли конфигураций атомных группировок, аналогичных наблю-
дающимся в кристаллах. 

Для проверки этого предположения в настоящей работе методом молекулярной 
динамики (используется NVE-ансамбль) была смоделирована система из 256 атомоз 
А1, взаимодействие между которыми описывалось потенциалом Хейне—Абаренкова— 
Анималу с экранированием Вашиста—Сингви [1, 2] . В одной системе этот потенциал 
был обрезан таким образом, чтобы учитывался лишь один его минимум (назовем ее 
моделью (1), а в другой системе — чтобы учитывались первые три минимума потен-
циала (модель 2). 

Обе модели сначала «нагревались» до температуры намного выше температуры 
плавления ( Г = 2 0 0 0 К), далее проводилось быстрое охлаждение из расплава до 300 К 
в течение 1700 временных шагов (один временной шаг равен Ю - 1 5 с). После этого 
проводилась термостабилизация модели в течение 20 000 временных шагов. 

При температурах 2000 К и 300 К (в начале и в конце термостабилизации) про-
водился анализ многогранников Вороного [1]. Результаты анализа приведены в таб« 

.лице и на рисунке. 

Темпера-
тура Икосаэдроподобные Призмы Структуры типа ГЦК Структуры типа ОЦК 

2000 К 3 
2 

11 
4 

16 
14 

1 
0 , 5 

зоо к 
(начало) 

4 
9 

12 
10 

14 
12 1 

300 к 
(конец) 

10 
26 

17 
17 

13 
8 

0 , 5 

Примечание. Верхняя цифра — модель 1, нижняя — модель 2. 

На рисунке представлено количество многоугольников N, имеющих п сторон 
! ("=3, 4,..., 8) и составляющих грани многогранников Вороного, описанных вокруг 
атомов А1, для обеих моделей. Светлые области соответствуют модели 1, заштрихован-
ные — модели 2. Рисунки а и б соответствуют началу и концу термостабилизации. 
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На обеих диаграммах наблюдается максимум при п—5, причем для модели 2" 
количество пятиугольников значительно больше, чем для модели 1; в конце термо-
стабилизации эта разница увеличивается. 

В таблице представлены характерные типы многогранников Вороного для обе-
их моделей (в процентах от общего числа многогранников) при температурах 2000 К 
и 300 К (в начале и в конце термостабилизации). 

Изменение количества граней многогранников Вороного, имеющих п сто-
рон, с течением времени 

Из таблицы видно, что модели 2 соответствует большее количество некристал-
лографических икосаэдрических микроструктур и значительно меньшее количество 
кристаллографических структур (типа ГЦК.), причем в процессе термостабилизации в 
обеих системах наблюдается рост количества икосаэдрических структур. 

По результатам проведенного анализа многогранников Вороного можно сде-
лать вывод, что использование дальнодействующего осциллирующего потенциала в 
молекулярно-динамическом эксперименте способствует большей аморфизации системы. 
Этот результат вполне соответствует приведенным выше соображениям и показывает, 
что в общем случае усиление дальнодействия осциллирующих потенциалов понижает 
устойчивость кристаллических структур и способствует аморфизации конденсирован-
ных сред. 
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