
       Фундаментальные проблемы современного материаловедения том 23 №1 (2026) 

 

____________ 

© Медведев Н.Н., Старостенков М.Д., Дмитриев С.В., Захаров П.В., 2026 

80 

Фундаментальные проблемы современного материаловедения. 2026. Т. 23. № 1. С. 80-87 

Fundamental’nye problemy sovremennogo materialovedenia (Basic Problems of Material Science (BPMS)). 2026; 1(23): 80-87 

Научная статья 

1.3.8. Физика конденсированного состояния (физико-математические науки) 

УДК 538.913; 539.8 

doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2026.01.009 

ЭНЕРГООБМЕН ВНУТРИ СВЕРХЗВУКОВЫХ КРАУДИН-ФОКУСОННЫХ ПАР  

В 3D КОМПЬЮТЕРНОЙ МОДЕЛИ КРИСТАЛЛА Cu 

Николай Николаевич Медведев1†, Михаил Дмитриевич Старостенков2,  

Сергей Владимирович Дмитриев3,4, Павел Васильевич Захаров5 

1 Бийский технологический институт (филиал) ФГБОУ ВО «Алтайский государственный технический университет им. 

Ползунова», ул. Трофимова, 27, 65933, Бийск, Россия 
2 Алтайский государственный технический университет им. Ползунова, пр. Ленина, 46, 656038, Барнаул, Россия 
3 Институт проблем сверхпластичности металлов Российской академии наук, ул. Степана Халтурина, 39, 450001, Уфа, 

РБ, Россия. 
4 Национальный исследовательский Томский государственный университет, пр. Ленина, 36, 634050, Томск, Россия. 
5 Санкт-Петербургский политехнический университет Петра Великого, ул. Политехническая, 29, 195251, Санкт-

Петербург, Россия 
1 nnm42@rambler.ru†, https://orcid.org/ 0000-0002-6040-6323 
2 genphys@mail.ru, https://orcid.org/ 0000-0002-6326-7613 
3 dmitriev.sergey.v@gmail.com, //https://orcid.org/ 0000-0002-6410-1594 
4zakharovpvl@rambler.ru, https://orcid.org/0000-0002-6410-1594 

Аннотация. Методом молекулярной динамики с использованием модифицированного потенциала 

Морзе рассмотрен вопрос о взаимодействии краудина и фокусона внутри краудион-фокусонной пары в мо-

дельном кристалле меди. Показано, что два атома, находящиеся друг от друга на некотором расстоянии в 

одном плотноупакованном ряду и запущенные с одной скоростью, на порядок и более превышающей поро-

говую скорость образования пары Френкеля, образуют краудион-фокусонную пару, внутри которой в про-

цессе движения происходит обмен энергией. 

Сначала краудион перемещаясь со сверхзвуковой скоростью оставляет за собой след из атомов с более 

высокой потенциальной энергией по сравнению с той, что была у них до его прохождения. Фокусон, дви-

жущийся вслед за краудионом ускоряется относительно краудиона за счёт потенциальной энергии атомов 

следа, догнав краудион, он передаёт ему часть своей кинетической энергии. После чего происходит увели-

чение расстояния между краудионом и фокусоном до первоначального. Затем фокусон снова догоняет 

краудион и передаёт ему энергию. Эти процессы повторяются несколько раз до полной остановки краудио-

на. Благодаря такому взаимодействию краудион-фокусонная пара перемещается за заметно большее рассто-

яние в кристалле по сравнению с одиночным краудионом. Характер взаимодействия краудиона и движуще-

гося за ним фокусона даёт основание считать эту пару единым целым – неким тандемом. 

Ключевые слова: метод молекулярной динамики, фокусон, краудион, n-краудион, краудион-

фокусонная пара, кристаллическая решётка. 
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Abstract. By the method of molecular dynamics using the modified Morse potential, the question of the inter-

action of crowdion and focuson inside the crowdion-focuson pair in a model copper crystal is considered. It is 

shown that two atoms located at some distance from each other in one tightly packed row and launched at the same 

speed, an order of magnitude or more exceeding the threshold rate of formation of a Frenkel pair, form a crowdion-

focuson pair, inside which energy is exchanged during movement. 

At first, the crowdion, moving at supersonic speed, leaves a trail of atoms with a higher potential energy com-

pared to what they had before it passed. The focuson moving after the crowdion accelerates relative to the crowdion 

due to the potential energy of the trace atoms, catching up with the crowdion, it transfers part of its kinetic energy to 

it. Then there is an increase in the distance between the crowdion and the focuson to the original. Then the focuson 

again catches up with the crowdion and transfers energy to it. These processes are repeated several times until the 

crowdion is completely stopped. Due to this interaction, the crowdion-focus pair moves a noticeably greater dis-

tance in the crystal compared to a single crowdion. The nature of the interaction of the crowdion and the focuson 

moving behind it gives reason to consider this pair as a single whole - a kind of tandem 

Keywords: molecular dynamics method, focuson, crowdion, n-crowdion, crowdion-focuson pair, crystal lat-

tice.  
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Введение 

Краудион - это локальное сгущение атомов 

в плотноупакованном ряду, вызванное междо-

узельным атомом [1-3]. Этот дефект кристал-

лической решётки, обладая большой подвиж-

ностью, играет заметную роль в переносе мас-

сы и энергии в неравновесных процессах. 

Прежде всего в таких как термическое воздей-

ствие на металлы и сплавы [4], их пластическая 

деформация [5], радиационное облучение по-

верхности кристалла [6-11]. 

Относительно недавно была предложена и 

развита концепция n-краудиона [12 - 18]. Этот 

дефект образуется не одним, а несколькими 

междоузельными атомами, находящимися в 

одном плотноупакованном ряду. Он также об-

ладает высокой подвижностью и рассматрива-

ется как один из механизмов, вызывающих эф-

фект дальнодействия, и эффект «малых доз» 

[19], например, в ионно-имплантированных ме-

таллических материалах [20, 21]. 

Как нетрудно видеть, процессы, в которых 

фигурируют краудионы довольно часто рас-

сматриваются в современной научной литера-

туре. Тематика, связанная с краудионами на 

протяжении многих лет остаётся актуальной. 

Фокусоны – это эстафетная передача им-

пульса налетевшей частицы атомам кристалла с 

фокусировкой импульса вдоль плотноупако-

ванного ряда [22 - 24]. Этому эффекту, несмот-

ря на давность момента его открытия практиче-

ски не уделяется внимания в современных 

научных публикациях. Из публикаций, посвя-

щённых фокусонам следовало, что атомы, пе-

редающие импульс своим соседям вдоль плот-
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ноупакованного ряда не обладают достаточной 

энергией для образования пары Френкеля – ва-

кансии и краудиона. 

В работе [25] показано, что фокусоны мо-

гут играть не менее важную роль чем краудио-

ны в процессах массопереноса. Переносят 

энергию выше пороговой образования пары 

Френкеля; порождаются краудионом и при 

этом существуют в паре с впереди движущимся 

краудионом. 

Настоящая публикация является продол-

жением работы [25]. Данная статья посвящена 

взаимодействию фокусона и краудиона внутри 

образованной ими пары. 

Методы 

Для изучения процесса обмена энергией 

между фокусоном и краудионом внутри 

краудион – фокусонной пары, методом молеку-

лярной динамики был построен расчётный блок 

моделирующий 3D кристалл меди размером 

 частиц. 

Взаимодействие между атомами осуществ-

лялось посредством модифицированного по-

тенциала Морзе, к которому был добавлен от-

талкивающий потенциал Борна-Майера. Необ-

ходимость модификации потенциала Морзе вы-

звана тем, что при больших кинетических энер-

гиях он занижает диаметры молекул. 

 

 

В формуле (1) r-расстояние между атома-

ми; - минимальное расстояние между атома-

ми в невозмущённом кристалле;  Å-1 - 

размерный коэффициент, который в дальней-

шем изложении опущен. Все коэффициенты (1) 

находятся из системы уравнений (2), где  – 

число атомов в i – координационной сфере; z – 

количество учитываемых сфер;  – энергия 

сублимации атомов кристалла при нуле Кель-

вин;  – объёмный модуль упругости;  – 

давление изоэнтропического сжатия;  и  – 

удельные объёмы в начальном и деформиро-

ванном состояниях;  – постоянная Грюнайзе-

на. 

Последнее уравнение в системе (2) необхо-

димо для нахождения , и следует из формулы 

Дугдала – Мак – Дональда с учётом равенств 

между первым и вторыми производными от 

изоэнтропической зависимости давления при 

 и изотермической, при нуле Кельвин 

[26, 27]. Подробности о том, из каких сообра-

жений получена система (2) и о том, какие по-

лучают уравнения для расчёта коэффициентов 

потенциала (1) можно найти в работе [28]. 

Используемый потенциал не является уни-

версальным и предназначен только для моде-

лирования процессов столкновения атомов об-

ладающих большой кинетической энергией 

внутри кристалла. 

В начальный момент времени температура 

ячейки задавалась равной нулю. На границы 

расчётной ячейки накладывались периодиче-

ские условия.  

Параметры потенциала Морзе были следу-

ющими,  эВ,  , 

, , . Визуализи-

ровалась одна из плоскостей (111) кристалла 

Cu имеющего ГЦК решётку. 

Результаты и обсуждения 

Для рассмотрения процессов взаимодей-

ствия краудиона и фокусона внутри краудион-

фокусонной пары в компьютерных экспери-

ментах двум соседним атомам, находящимся в 

одном плотноупакованном ряду и на некотором 

расстоянии друг от друга сообщалась одинако-

вая по модулю и по направлению скорость. 

Расстояние варьировалось в пределах от 2 до 10 

межатомных расстояний, скорость от 100  

до 150 . Для данного потенциала и рас-

сматриваемого ГЦК кристалла Cu пороговая 

скорость образования пары Френкеля, прибли-

зительно, 68 А/пс. (что соответствует эВ). 

Наблюдалось следующее развитие собы-

тий. Как и ожидалось [25], сначала распростра-

нялись два краудиона (см. рис.1 a)), затем один 

из них рекомбинировал с вакансией и превра-

тился в фокусон. На рис.1 b) уже фокусон и 

краудион, первый движется вслед за вторым. 

При этом расстояние между ними постоянно 
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сокращалось см. рис.1 b), c). Через некоторое 

время фокусон догнал краудион и передал ему 

часть своего импульса. Этот момент показан на 

рис.1 d). После чего краудион удалялся от фо-

кусона на расстояние, которое было между 

атомами, инициирующими краудион-

фокусонную пару в начальный момент времени 

см. рис.1 e). Затем процесс повторялся. Фоку-

сон снова догонял краудион, передавал ему 

свой импульс, отставал от него, снова догонял 

и так повторялось до полной остановки 

краудиона. 

 

Рис.1. Процесс образования краудион-фокусонной 
пары и процесс их взаимодействия. Начальная  

скорость атомов 150 A/ps. Первоначальное  
расстояние между атомами, которым сообщили 

скорость вдоль плотноупакованного  
ряда – 3 межатомных расстояния; a) движение двух  

краудионов; b) движение краудион-фокусонной  
пары;  

c) сближение краудиона и фокусона до одного  
межатомного расстояния; d) столкновение  

фокусона и краудиона; e) фокусон отстал от 
краудиона до исходного расстояния. Вертикальная 
линия – место соединения двух частей изображения 
расчётного блока. Вертикальная пунктирная линия 

– перевал потенциала Пайерлса-Набарро 

Fig.1: The process of formation of a crowdion-focuson 
pair and the process of their interaction. The initial  

velocity of the atoms is 150 A/ps. The initial distance 
between atoms that began to move at the same speed 

along a tightly packed series is 3 interatomic distances; 
a) movement of two crowdions; b) movement of the 

crowdion-focuson pair; c) convergence of crowdion and 
focuson to one interatomic distance; d) collision of  

focuson and crowdion; e) the focuson lagged behind the 
crowdion to the original distance. The vertical line is the 

junction of two parts of the image of the calculation 

unit. Vertical dotted line - Peierls-Nabarro potential 
pass. 

В результате в первом и во втором случае 
атомы следа обладают потенциальной энерги-

ей, зависящей от величин  и  соответ-

ственно см. рис. 2. 

 

Рис.2. Позиции атомов в потенциальном поле 

плотноупакованного ряда сразу после  

прохождения a) краудиона; b) фокусона.  

Параметры   и  характеризующие  

потенциальную энергию атомов в следе краудиона 

и фокусона соответственно. 

Fig.2: The positions of the atoms in the potential field 
of the close-packed series immediately after passing a) 

the crowdion; b) focuson. The  and  parameters 

characterizing the potential energy of the atoms in the 
trail of crowdion and focuson, respectively. 

Возможно три случая, когда , 

 и . Очевидно, что если 

, то фокусон будет разгоняться, за счёт 

потенциальной энергии атомов следа краудио-

на. Если же , то фокусон следующий за 

краудионом будет отставать от него. 

Ясно, что краудион при движении посто-

янно теряет свою энергию, в том числе сообщая 

потенциальную энергию атомам своего следа и 

соответственно частично передаёт часть своей 

рассеянной энергии фокусону. Фокусон в свою 

очередь догнав краудион передаёт ему часть 

своего импульса и энергии, т.е. в процессе 

движения они постоянно обмениваясь энергией 

образуют нечто единое целое, тандем. 

В рассматриваемом случае выполняется 

неравенство , поэтому скорость фоку-

сона выше чем у краудиона. 
Если запустить в одном направлении не 

пару, а четвёрку атомов, находящихся на неко-
тором расстоянии друг от друга, то фокусон 
движется быстрее краудиона только если они 
инициированы первой парой атомов. Иниции-
рованные второй парой атомов фокусон и 
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краудион со временем отдаляются друг от дру-
га, за счёт отставания фокусона, либо движутся 
на некотором относительно постоянном рас-
стоянии друг от друга. Иллюстрацией этого 
случая является рис.3. На рис.3 а) позиции ва-
кансий, краудионов и фокусонов почти сразу 
после запуска четвёрки атомов. На рис. 3 b) по-
казано столкновение фокусона и краудиона 
инициированных первой двойкой атомов. Фо-
кусон и краудион инициированные второй па-
рой атомов не сближаются. 

 

Рис.3. Процесс образования двух  

краудион-фокусонных пар и процесс  

взаимодействия краудионов и фокусонов  

внутри этих пар.  

a) инициация двух краудион-фокусонных пар;  

b) столкновение фокусона и краудиона первой  

пары, дистанция между краудионом и фокусоном 

во второй паре; c) отставание фокусона от своего 

краудиона во второй краудион-фокусонной паре. 

Начальная скорость атомов 140 A/ps. Начальное 

расстояние между атомами a), b) 3 межатомных 

расстояния; c) 0 межатомных расстояний. 

Fig.3: The process of formation of two  
crowdion-focuson pairs and the process of interaction of  

crowdions and foci within these pairs. a) initiation of 
two crowdion-focusons pairs; b) collision of focuson 

and crowdion of the first pair, distance between  
crowdion and focuson in the second pair; c) the lag of 

the focuson from its crowdion in the second  
crowdion-focuson pair. Initial atom velocity 140 A/ps. 

Initial distance between atoms a), b) 3 interatomic  
distances; c) 0 interatomic distances. 

Если запустить четвёрку атомов плотно-

упакованного ряда которая состоит из ближай-

ших соседей, то в отличие от предыдущего 

случая фокусон во второй паре отстаёт от свое-

го краудиона см. рис.3 c). 

Возвращаясь к вопросу об обмене энергией 

между движущимися солитонами ситуация на 

рис. 3 b) c) наталкивает на мысль что энергию 

от впереди движущегося краудиона может по-

лучать не только следующий за ним фокусон, 

но и следующий за ним краудион. Эту гипотезу  

мы намерены проверить в будущем.  

Очевидно также, что краудион-фокусонная 

пара, обменивающаяся энергией, является еди-

ным целым или нужно признать, что краудион 

имеет возможность возвращать рассеянную им 

энергию, что противоречит законам термоди-

намики 

Заключение 

Методом молекулярной динамики с ис-

пользованием модифицированного потенциала 

Морзе показано, что два атома, находящиеся 

друг от друга на некотором расстоянии в одном 

плотноупакованном ряду и запущенные с од-

ной скоростью, на порядок и более превышаю-

щей пороговую скорость образования пары 

Френкеля, образуют краудион-фокусонную па-

ру, внутри которой в процессе движения про-

исходит обмен энергией. 

Краудион перемещаясь со сверхзвуковой 

скоростью оставляет за собой атомы в плотно-

упакованном ряду с более высокой потенци-

альной энергией по сравнению с той, что была 

у них до его прохождения. Фокусон, за счёт 

этой потенциальной энергии ускоряется отно-

сительно краудиона. Передав часть своего им-

пульса краудиону, фокусон отстаёт от краудио-

на до стартового расстояния. Затем он снова 

догоняет его передаёт ему часть своей кинети-

ческой энергии. Эти процессы повторяются не-

сколько раз до полной остановки краудиона. В 

этих процессах краудион и фокусон представ-

ляют собой нечто единое целое – тандем. 
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