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Аннотация. В данной работе посредством метода молекулярной динамики с использованием моди-

фицированного потенциала Морзе рассматривается проблема возбуждения n-краудионов в 3D моделях 

ГЦК кристаллов. Необходимость модификации потенциала Морзе обусловлена тем, что при моделирова-

нии взаимодействия атомов с высокими скоростями он занижает их диаметры. Использовалась модель 

кристалла меди. Изучались результаты одновременного запуска нескольких соседних атомов, находя-

щихся в плотноупакованном ряду с одинаковыми кинетическими энергиями на порядок и более превы-

шающих пороговую энергию образования пары Френкеля. Обнаружено, что возникающие сверхзвуковые 

краудионы и n-краудионы неизбежно производят некоторое количество фокусонов. Число фокусонов 

может быть на единицу меньше или равно числу краудионов. Сумма количества фокусонов и краудионов 

всегда равна числу атомов, которым в начальный момент придали начальную скорость. Рассматривая па-

ру атомов, находящихся на расстоянии в несколько межатомных расстояний друг от друга, которым со-

общалась начальная кинетическая энергия выше пороговой энергии образования пар Френкеля, изучен 

механизм превращения краудиона в фокусон. Определены условия, при которых атомы, которым сооб-

щают начальную кинетическую энергию намного превышающую энергию образования пары Френкеля, 

всегда образуют только краудионы. 

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

решётка. 
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Abstract. In this paper, using the method of molecular dynamics using a modified Morse potential, the prob-

lem of excitation of n-crowdions in 3D models of FCC crystals is considered. The need to modify the Morse po-

tential is due to the fact that when modeling the interaction of atoms at high speeds, it underestimates their diame-

ters. A copper crystal model was used. The results of simultaneous triggering of several neighboring atoms located 

in a tightly packed row with the same kinetic energies by an order of magnitude and more exceeding the threshold 

energy of formation of a Frenkel pair were studied. Emerging supersonic crowdions and n-crowdions have been 

found to inevitably accompany a number of focusons. The number of focusons may be one less than or equal to 

the number of crowdions. The sum of the number of focusons and crowdions is always equal to the number of at-

oms that were initially given an initial speed. With the help of a pair of atoms located several interatomic distances 

from each other and to which the initial kinetic energy was communicated above the threshold energy of formation 

of Frenkel pairs, the mechanism of transformation of crowdion into focuson was studied. The conditions are de-

termined under which atoms that are given an initial kinetic energy much higher than the energy of formation of a 

Frenkel pair always form only crowdions. 
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Введение 

Междоузельный атом, находящийся в 

плотноупакованном ряду кристалла вызывает 

локальное сгущение атомов, которое называ-

ется краудионом. Этот дефект кристалличе-

ской решётки обладает высокой подвижно-

стью. Скорость его перемещения вдоль плот-

ноупакованного ряда может значительно пре-

вышать скорость звука, в связи с чем он игра-

ет заметную роль в переносе массы и энергии 

в неравновесных процессах. К таким процес-

сам относятся, например, термообработка [1], 

пластическая деформация [2], радиационное 

воздействие [3-8], электростимулированная 

деформация [9,10] и др. 

В работах [11, 12] предложена концепция 

n-краудиона, в [13-17] это идея получила раз-

витие. От обычного краудиона [18-20] n-

краудион отличается тем, что образуется не 

одним, а несколькими междоузельными ато-

мами, находящимися в одном плотноупако-

ванном ряду. Он также может обладать высо-

кой скоростью. Очевидно, что такая группа 

междоузельных атомов обладает большей 

энергией, и как следствие, увеличивает даль-

ность переноса энергии и массы внутри кри-

сталла. Процесс перемещения n-краудионов 

может выступать как один из механизмов, вы-

зывающих эффект дальнодействия, и эффект 

«малых доз» [21], например, в ионно-

имплантированных металлических материа-

лах [22, 23]. 

Фокусоны – это эстафетная передача им-

пульса налетевшей частицы атомам кристалла 

с фокусировкой импульса вдоль плотноупа-

кованного ряда [24, 25]. Этому эффекту уде-

ляется значительно меньшее внимание, чем 

подвижным краудионам, несмотря на то, что 
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впервые мысль об их существовании была 

высказана Г. Венером ещё в 1955 году [26]. 

На сегодняшний день мы не нашли работ, в 

которых краудионы и фокусоны образовывали 

бы некий симбиоз и распространялись бы вме-

сте единым целым. Настоящая работа посвяще-

на рассмотрению случаев, когда краудионы и 

фокусоны образуют некое единое целое – 

краудионно-фокусонный тандем. 

Методы 

Компьютерные эксперименты проводи-

лись методом молекулярной динамики в 3D 

компьютерной модели ГЦК кристаллической 

решетки Cu. Взаимодействие между атомами 

осуществлялось посредством модифицирован-

ного потенциала Морзе. Необходимость моди-

фикации потенциала Морзе вызвана тем, что 

при больших кинетических энергиях он зани-

жает диаметры молекул. 

Модификация заключалась в том, что к 

Морзе был добавлен отталкивающий потенци-

ал Борна-Майера: 

 
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 следующей системы уравнений: 

 
где  – число атомов в i – координационной 

сфере; z – количество учитываемых сфер;  – 

энергия сублимации атомов кристалла при ну-

ле Кельвин;  – объёмный модуль упругости; 

 – давление изоэнтропического сжатия;  и 

 – удельные объёмы в начальном и деформи-

рованном состояниях;  – постоянная 

Грюнайзена. 

Последнее уравнение в системе (2) необходи-

мо 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 

[27, 28]. Подробности о том, из каких сообра-

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

лучаются уравнения для расчёта коэффициен-

тов потенциала (1) можно найти в работе [29]. 

Для изучения проблемы возбуждения 

краудион – фокусонного комплекса была со-

здана расчётная ячейка размером  

частиц. В начальный момент времени темпе-

ратура ячейки задавалась равной нулю. На 

границы расчётной ячейки накладывались пе-

риодические условия.  

Параметры потенциала Морзе были следу-

ющими,  эВ,  , , 

, . Визуализировалась од-

на из плоскостей (111) кристалла Cu имеющего 

ГЦК решётку. 

Результаты и обсуждения 

В серии компьютерных экспериментов 

одному, двум, трём, четырём, и т.д. соседним 

атомам, находящимся в одном плотноупако-

ванном ряду сообщалась одинаковая по моду-

лю и по направлению скорость. Её величина 

была такова, чтобы кинетическая энергия 

атомов превышала минимальную энергию об-

разования пары Френкеля. Для данного по-

тенциала и рассматриваемого ГЦК кристалла 

Cu она немного меньше 30 эВ, пороговая ско-

рость образования пары, приблизительно, 68 

А/пс. Начальные скорости атомов варьирова-

лись от 100 A/пс до 140 A/пс. Результаты этих 

экспериментов представлены на рис. 1. 

Чтобы получить одну пару Френкеля – ва-

кансию и движущийся со сверхзвуковой скоро-

стью краудион, нужно сообщить скорость од-

ному или двум атомам см. рис 1 а), b). Чтобы 

получить две пары Френкеля, две вакансии, 

расположенные по соседству и 2-краудион, 

необходимо сообщить соответствующую 

начальную скорость трём или четырём атомам, 

см. рис 1 с), d). Для образования 3 пар Френке-

ля требуется чтобы в начальный момент време-

ни импульсом обладали уже 5 или 6 атомов и 

т.д. см. рис 1 e), f). Очевидно, что количество 

пар Френкеля, вакансий и краудионов, движу-

щихся в группе не равно количеству атомов, 
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которым придали скорость в начальный момент 

времени. 

 

Рис.1. Образование пар Френкеля атомами с 
начальной скоростью . Скорость  
присваивалась a) единственному атому; b) двум  
соседним атомам; c) трём соседним атомам; d)  

четырём атомам; e) пяти атомам; f) шести атомам. 
Вертикальная линия – место соединения двух  

частей изображения расчётного блока. Вертикаль-
ная пунктирная линия – перевал потенциала  

Пайерлса-Набарро 

Fig.1: The formation of Frenkel pairs by atoms with an 

initial velocity . The velocty was  

assigned to a) a single atom; b) two adjacent atoms; c) 

three neighboring atoms; d) four atoms; e) five atoms; f) 

six atoms. The vertical line is the junction of two parts 

of the image of the calculation cell. Vertical dotted line 

shows the Peierls-Nabarro potential barrier 

Обращает на себя внимание тот факт, что 

в процессе движения краудионов наблюдают-

ся пульсирующие пары налетающих атомов и 

принимающих от них импульс покоящихся 

атомов. Число этих пар совпадает с числом 

атомов, которым была сообщена скорость в 

начальный момент времени. Однако не все эти 

пары образованы краудионами, т.к. число пар 

Френкеля и, следовательно, атомов, несущих 

краудионы меньше. 

Из изложенного естественным образом 

встают два вопроса: 

– почему не все атомы которым сообщили 

скорость в начальный момент времени обра-

зуют пары Френкеля? 

– если не краудионами, то чем являются 

налетающие атомы в указанных парах? 

Чтобы ответить на эти вопросы, были 

проведены эксперименты с несколько изме-

нёнными начальными условиями. 

Два атома также запускались с одинаковы-

ми скоростями вдоль плотной упаковки, но уже 

на некотором расстоянии друг от друга. Резуль-

таты этих компьютерных экспериментов пред-

ставлены для случая, когда оно равно 4 меж-

атомным расстояниям, см. рис. 2. Благодаря та-

кому расположению атомов можно легко уви-

деть причину, по которой второй атом в этой 

начальной конфигурации инициирует крауди-

он, а первый инициирует изначально идеально 

сфокусированный фокусон. При этом оба ато-

ма, смещаясь со своего места, образуют снача-

ла две вакансии и два краудиона, см. рис. 2 a). 

 

Рис.2. Процесс образования фокусон-краудиннного 
тандема. a) Первый этап – две вакансии, два 

краудиона; b) второй этап – рекомбинация первого 
краудиона со второй вакансией; c) третий этап - 
движении фокусона и краудиона. Вертикальные 

пунктирные линии – перевалы потенциала  
Пайерлса-Набарро 

Fig.2: The process of formation of the focus-crowdign 
tandem. a) The first stage - two vacancies, two  

crowdions; b) the second stage - recombination of the 
first crowdion with the second vacancy; c) the third 

stage - the movement of the focuson and crowdion. The 
vertical dashed lines are the Peierls-Nabarro potential 

barriers 

Рассмотрим в деталях движение двух 

атомов, которым сообщили скорость в 

начальный момент времени. Преодолев по-

тенциал Пайерлса-Набарро (пПН) каждый из 

атомов вытесняет соседний атом со своего ме-

ста, со дна потенциальной ямы. При этом 

налетающий атом, почти полностью передав 

свой импульс соседнему атому не занимает 

его место, а оказывается на некотором рассто-

янии от этой точки, на спуске потенциала 

пПН. Атом, получивший импульс от соседа, 

точно также передаёт его своему соседу и 
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также остаётся на спуске потенциала пПН и 

т.д., см. рис. 2. 

Краудион, инициированный вторым 

атомом, в процессе перемещения образует по-

зади себя цепочку атомов, медленно, по срав-

нению со скоростью краудиона, спускающих-

ся по склону пПН на дно потенциальной ямы. 

Краудион, инициированный первым 

атомом пробегает короткий путь в 4 межатом-

ных расстояния до вакансии, которая образо-

валась на том месте где до запуска программы 

находился второй атом. После чего, послед-

ний атом, несущий краудион инициированный 

первым атомом, рекомбинирует с вакансией, 

образованной на месте второго атома и далее 

инициирует фокусон, поскольку не может 

преодолеть пПН, т.к. его дальнейший путь за-

крыт вторым атомом, находящимся сразу за 

перевалом пПН, на его спуске. В результате 

остаётся одна вакансия – образованная пер-

вым атомом, один фокусон, и один краудион, 

образованный вторым атомом. 

Считается, что фокусон переносит толь-

ко импульс потому, что для образования пары 

Френкеля у него недостаточно энергии [22, 

23]. В данных компьютерных экспериментах у 

фокусона достаточно энергии для образования 

вакансии и краудиона, но позиции атомов, 

стоящих на пути его распространения не поз-

воляют ему образовать пару Френкеля. 

Итак, зафиксируем: пусть имеются два 

атома, которым сообщается начальная ско-

рость, превышающая критическую для созда-

ния пары Френкеля. При движении слева 

направо правый атом инициирует краудион, а 

расположенный за ним атом инициирует фо-

кусон. Фокусон всегда следует за краудионом. 

Краудион при движении перебрасывает атомы 

через перевал пПН и оставляет их на спуске 

потенциала, фокусон не перебрасывает атомы 

через перевал пПН и оставляет их на его 

подъёме. Это правило хорошо иллюстрирует-

ся рис.1. Нечётное количество атомов с 

начальной скоростью образуют цепочку ато-

мов на склоне, за перевалом пПН, чётное ко-

личество атомов образуют цепочку атомов на 

подъёме перед перевалом пПН. 

Таким образом, если  число атомов, ко-

торым в начальный момент сообщили ско-

рость, чётное, то , где  ко-

личество краудионов,  количество фоку-

сонов. Если же  – нечётное, то 

, . 

Как уже отмечалось, выброшенные на 
склон пПН движущимся краудионом атомы 
плотноупакованного ряда, медленно дрейфуют 
в точку с минимальной потенциальной энерги-
ей. Следовательно, если всё время увеличивать 
расстояния между атомами которым сообщает-
ся начальная скорость, то в какой-то момент 
исчезнут условия для возбуждения фокусона и 
все атомы будут образовывать по паре Фреке-
ля, т.е. вакансии и движущиеся краудионы. Это 
критическое расстояние практически не зави-
сит от скорости атомов в начальный момент. 
Для нашей модели оно составило порядка 10 
межатомных расстояний. 

Заключение 

Методом молекулярной динамики с ис-
пользованием модифицированного потенциала 
Морзе рассмотрена проблема возбуждения n-
краудионов в 3D модели ГЦК кристалла меди.  

Было показано, что при одновременном за-
пуске в одном направлении нескольких сосед-
них атомов, находящихся в плотноупакованном 
ряду с одинаковыми кинетическими энергиями 
на порядок и более превышающих пороговую 
энергию образования пары Френкеля, возника-
ющие сверхзвуковые краудионы и n-краудионы 
неизбежно сопровождает некоторое количество 
фокусонов. Число фокусонов может быть на 
единицу меньше или равно числу краудионов. 
Сумма количества фокусонов и краудионов 
всегда равна числу атомов, которым в началь-
ный момент придали начальную скорость. 

При помощи пары атомов, находящихся на 
нескольких межатомных расстояниях друг от 
друга, и которым сообщалась начальная кине-
тическая энергия выше пороговой энергии об-
разования пар Френкеля, изучен механизм пре-
вращения краудиона в фокусон. 

Показано, что существует предельное рас-
стояние между атомами в одном плотноупако-
ванном ряду, которым сообщают начальную 
кинетическую энергию намного превышающую 
энергию образования пары Френкеля, при пре-
вышении которого всегда образуются только 
краудионы. Показано, что возможно существо-
вание фокусонов с энергией достаточной для 
образования пары Френкеля. 

Отметим также, что описанный эффект 
теснейшим образом связан с эффективным 
диаметром атомов. Поскольку с увеличением 
их скорости эффективный диаметр уменьшает-
ся, то и показанные в этой работе закономерно-
сти могут нарушаться и состав краудион-
фокусонного тандема может измениться. 
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