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Аннотация. В данной работе посредством метода молекулярной динамики с использованием потенциала 
Морзе, рассматриваются условия возбуждения продольных упругих волн в различных направлениях и ре-
зультаты их столкновений с N-краудионами в 3D компьютерной модели ГЦК решётки кристалла Ni. Из-
вестно, что любые возмущения в кристаллической решетке безграничного кристалла возбуждают лишь про-
дольные волны. В тех случаях, когда модельная ячейка представляет собой вытянутый прямоугольный па-
раллелепипед, продольная волна, распространяющаяся вдоль направления плотной упаковки атомов под уг-
лом к наиболее протяжённой стороне ячейки, испытывает многократные отражения от стенок, в результате 
чего у этой волны появляется поперечная составляющая относительно наиболее протяжённой грани мо-
дельной ячейки. Моделировалось встречное столкновение этой волны и обладающего сверхзвуковой скоро-
стью N-краудиона, включающего в себя два или три междоузельных атома. Скорости N-краудионов варьи-
ровались в диапазоне от 1,3104 до 1,8104 м/c. Во всех случаях после столкновения N-краудиона с волной, 
имеющей поперечную составляющую, происходила перестройка N-краудиона в краудионный комплекс, 
ориентированный вдоль направления движения продольной волны, испытывающей многократные отраже-
ния от стенок модельной ячейки. 

Ключевые слова: метод молекулярной динамики, упругие волны, краудион, краудионный комплекс, 
кристаллическая решётка. 
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Abstract. In this paper the conditions of excitation of longitudinal elastic waves in different directions and the 
results of their collisions with N-crowdions in a three-dimensional computer model of the HCC lattice of Ni crystal 
are considered by molecular dynamics using the Morse potential. It is known that any perturbations in the crystal 
lattice of a boundless crystal excite only longitudinal waves. When the model cell is an elongated rectangular paral-
lelepiped, the longitudinal wave propagating along the direction of the dense packing of atoms at an angle to the 
most elongated side of the cell experiences multiple reflections from the walls resulting in a transverse component 
of this wave relative to the longest face of the model cell. A counter collision of this wave with N-crowdion having 
supersonic velocity and consisting of two or three interstitial atoms was modeled. The velocities of N-crowdions 
ranged from 1.3104 to 1.8104 m/s. In all cases, after N-crowdion collision with a wave having a transverse compo-
nent, N-crowdion was rearranged into a crowding complex oriented along the direction of the longitudinal wave, 
which experienced multiple reflections from the walls of the model cell. 
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Введение 

Настоящая работа посвящена исследова-
нию условий возникновения упругих волн, 
распространяющихся в различных направлени-
ях, и их взаимодействия с N-краудионами в 3D 
кристаллической ГЦК решётке никеля. 

Междоузельный атом, находящийся в 
плотноупакованном ряду кристалла вызывает 
локальное сгущение атомов, которое называет-
ся краудионом. Этот дефект кристаллической 
решётки обладает высокой подвижностью, ско-
рость его перемещения вдоль плотноупакован-
ного ряда может значительно превышать ско-
рость звука, в связи с чем он играет заметную 
роль в переносе массы и энергии в неравновес-
ных процессах, к которым относятся, например, 
термообработка [1], пластическая деформация 
[2], радиационное воздействие [3-8], и др. В ра-
ботах [9, 10] предложена концепция N-
краудиона, в [11-15] это идея получила разви-

тие. От обычного краудиона [16-18] N-
краудион отличается тем, что образуется не од-
ним, а несколькими междоузельными атомами, 
находящимися в одном плотноупакованном ря-
ду, и он также может обладать высокой скоро-
стью. Очевидно, что такая «кооперация» меж-
доузельных атомов добавляет им инертности, и 
как следствие, увеличивает дальность переноса 
энергии и массы внутри кристалла. Поэтому 
перемещение N-краудионов может выступать 
как один из механизмов, вызывающих эффект 
дальнодействия, и эффект «малых доз» [19], 
например, в ионно-имплантированных метал-
лических материалах [20, 21]. 

В настоящее время существует большое 
количество работ, посвященных явлениям, тес-
но связанным с упругими волнами в твёрдых 
телах. Так авторы ряда работ считают, что на-
правленный дрейф дефектов кристаллической 
решетки при внешних воздействиях вызывают 
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упругие волны, возникающие при рекомбина-
ции неустойчивых пар Френкеля [22, 23]. 

Поле упругих деформаций, возникающее 
при прохождении по кристаллу акустических 
волн, очевидно, оказывает влияние на диффу-
зию атомов. Это обусловлено возникновением 
дрейфовой составляющей потока атомов под 
действием градиента механических напряже-
ний [24, 25]. 

Волны могут возбуждаться по разным при-
чинам. При радиационном воздействии источ-
ником акустических волн могут являться тер-
мические пики [26, 27]. С механизмом терми-
ческого пика связано также возбуждение волн 
при лазерном воздействии на кристалл [28]. 
Локально разогретая область пика оказывает 
давление на окружающие атомные плоскости. 
Упругие волны могут также возникать в про-
цессе образования, перестройки и рекомбина-
ции дефектов решетки [29-32]. 

Исследования, результаты которых изло-
жены в указанных публикациях, проводились 
либо экспериментально, либо теоретически по-

средством математических моделей. В [33] с 
помощью компьютерного моделирования пока-
зано влияние упругих продольных и попереч-
ных волн на дрейф точечных дефектов. 

Упругие волны и N-краудионы, очевидно, 
играют важную роль в транспорте массы и 
энергии в кристалле. Изучение взаимодейст-
вия их друг с другом представляет несомнен-
ных интерес. 

Методы 

Компьютерные эксперименты проводились 
методом молекулярной динамики в трехмерных 
моделях ГЦК кристаллических решеток никеля. 
Параметры потенциалов Морзе, 

( ) exp( )[ exp( ) 2]U r D r r       , посредст-

вом которого атомы модельной решетки взаи-
модействовали между собой, рассчитывались с 
учетом 7 координационных сфер, с помощью 
системы уравнений: 
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где i  – число атомов в i  – координацион-

ной сфере, z  – число учитываемых сфер, SE  – 

энергия сублимации атомов кристалла при нуле 
Кельвин, 0K  – объемный модуль упругости, 

SP  – давление изоэнтропического сжатия, 0V  и 

V  – удельные объемы в начальном и деформи-
рованном состояниях. 

Взаимодействие N-краудионов с упругими 
продольными и поперечными волнами изучал-
ся в ячейках, представляющих собой прямо-
угольный параллелепипед, размером 61250   
атомов. 

В начальный момент времени скорость 
атомов ячейки задавалась равной нулю. На 
торцевые границы исследуемых ячеек накла-
дывались периодические, на границы вдоль оси 
X «жесткие» условия (см. рис.1а). В ячейках 
создавалась начальная конфигурация точечных 
дефектов. 

Параметры потенциала Морзе были сле-
дующими, D =0,4705 эВ,  =1,366 Å-1, 
 =41,0494, а =3,52 Å. Визуализировалась одна 

из плоскостей (111) кристалла с ГЦК решёткой. 
Существует несколько способов получения 

упругих волн в модельной ячейке, которые в 
той или иной мере соответствуют процессам, 

протекающим в реальных кристаллах. Напри-
мер, внешнее механическое воздействие моде-
лируется путём придания некоторой начальной 
скорости граничным атомам расчетного блока 
или путём их смещения вдоль выбранного на-
правления. Ионная имплантация моделируется 
размещением междоузельных атомов в кри-
сталлическую решётку. При этом они вызыва-
ют некое подобие термических пиков. Если их 
расположить достаточно близко друг от друга 
вдоль относительно прямой линии или плоско-
сти, они могут породить и ударную волну. В 
этом случае для получения упругих волн энер-
гию атомов уменьшают путем обнуления ско-
ростей в течение некоторого количества шагов 
интегрирования. 

Результаты и обсуждения 

Любое возмущение в какой-либо точке 
кристалла вызывает возбуждение продольной 
волны, чей фронт, как правило, имеет некое 
подобие сферы. Следует подчеркнуть, что в 
«бесконечном» во все стороны кристалле воз-
можно распространение только продольной 
волны. 

Если продольны волны распространяются в 
ограниченном пространстве, то возможно по-
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явление поперечной составляющей смещения 
атомов, до которых дошло возмущение. Наибо-
лее чётко это просматривается в случае, когда 
кристалл имеет форму вытянутого прямоуголь-
ного параллелепипеда и представляет собой 
некий аналог волновода, в котором волны рас-
пространяются вдоль наиболее протяжённой 
стороны. 

На рис.1а атомам, расположенным на левой 
грани расчётной ячейки, которая имеет форму 
прямоугольного параллелепипеда, сообщили 
смещение вдоль ряда плотной упаковки, ориен-
тированного под углом 600 к горизонтальной 
поверхности модельной ячейки. На рисунке 
они обозначены цифрой 1. Отрезками показаны 
начальные смещения атомов и их смещения 
при распространении волн. Масштаб отрезков 
смещения по сравнению с реальными смеще-
ниями 10:1 на первых двух рисунках, на треть-
ем рисунке масштаб 1:1. 

На первом рисунке показаны волны, возни-
кающие в результате возвращения на место 
смещённых атомов, задающих начальные усло-
вия. Они распространяются не только вдоль ря-
дов плотной упаковки под углом 600 к горизон-
тальным граням, но и вдоль горизонтальных 
граней ячейки. 

Таким образом, одна продольная волна 
распространяется вдоль горизонтальных плот-
ноупакованных рядов атомов (рис.1а), другая 
распространяется вдоль плотно упакованных 
рядов, ориентированных под углом 600 к ним, 
назовём её отражаемой, поскольку она много-
кратно отражается от верхней и нижней граней 
модельной ячейки. В итоге обе волны распро-
страняются вдоль горизонтального направле-
ния с разными скоростями. Для волны, испы-
тывающей многократные отражения, смещения 
атомов, до которых дошло возмущение, имеют 
вертикальную составляющую, относительно 
оси X (рис.1а). 

На рис.1а волны, продольная 5 и отражае-
мая 4 на рис.1 возникают в начальный момент, 
когда смещённые атомы отталкиваются от сво-
их ближайших соседей. Продольная 3 и отра-
жаемая 2 возбуждаются, когда смещённые ато-
мы, разогнавшись, наталкиваются на стоящих 
впереди соседние атомы. В обоих случаях про-
дольная волна движется впереди поперечной. 

На рис.1б показано встречное движение 
отражаемой волны и обладающего сверхзвуко-
вой скоростью N-краудиона, включающего в 
себя два междоузельных атома. 

Модельные эксперименты проводились с 
N-краудионами, включающими в себя от двух 
до трёх междоузельных атомов Скорости этих 

атомов варьировались в диапазоне от 1,3104 до 
1,8104 м/c. Во всех случаях после столкновения 
N-краудиона с отражаемой волной, происходи-
ла перестройка N-краудиона в краудионный 
комплекс (рис.1в,г). Причем последний прини-
мал ориентацию вдоль направления плотной 
упаковки вдоль которой распространялась от-
ражаемая волна. Столкновение N-краудиона с 
продольными волнами происходит без види-
мых последствий. 

 
a) 

 
б) 

 
                        в)                                       г) 

Рис.1. Сечение трехмерного модельного кристалла 
Ni плоскостью (111). a) Цифрой 1 отмечены началь-

ные смещения атомов. 3 и 5 – продольные волны,    
2 и 4 – поперечные волны, смещения атомов показа-

ны в масштабе 10:1. б) Встречное движение попе-
речной волны и N-краудиона. Смещения атомов в 

масштабе 10:1. в) Процесс перестроения                        
N-краудиона в краудионный комплекс, масштаб                 
1:1. г) Конечная конфигурация образовавшегося 

краудионного комплекса 

Fig.1. Cross-section of a three-dimensional Ni model 
crystal by plane (111). (a) The number 1 marks            

the initial displacements of the atoms. 3 and 5 are longi-
tudinal waves, 2 and 4 are transverse waves, displace-
ments of the atoms are on a scale 10:1. (b) Counter-
motion of the transverse wave and the N-crowdion. 
Displacements of atoms on scale 10:1. c) Process              
of rearrangement of N-crowdion into crowdions                   

complex, scale 1:1. d) Final configuration of the formed 
crowdions complex 
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Заключение 

В данной работе методом молекулярной 
динамики исследовались условия возбуждения 
упругих волн и их взаимодействие с                 
N-краудионами в модельной ГЦК решетке Ni. 

В процессе анализа результатов модельных 
экспериментов было установлено, что любые 
возмущения в бесконечной кристаллической 
решетке возбуждают лишь продольные волны. 
Возбуждение упругих волн, имеющих попе-
речную составляющую, возможно при опреде-
лённых начальных и граничных условиях. В 
тех случаях, когда модельная ячейка представ-
ляет собой вытянутый прямоугольный парал-
лелепипед, продольная волна, распространяю-
щаяся вдоль направления плотной упаковки 
атомов под углом к наиболее протяжённой гра-
ни ячейки, испытывает многократные отраже-
ния от горизонтальных граней ячейки. Столк-
новение N-краудиона, (распространяющегося 
вдоль горизонтального плотноупакованного 
ряда атомов) с такой волной приводит к пере-
стройке N-краудиона в краудионный комплекс, 
ориентированный вдоль направления распро-
странения продольной волны, испытывающей 
многократные отражения. 
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