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Аннотация. Методом молекулярной динамики исследуется согласованное движение тепловых 
колебаний атомов для систем с потенциалами межчастичного взаимодействия Леннарда-Джон-
са и Морзе. Установлено, что для данных систем в качестве механизма формирования гетеро-
фазных флуктуаций можно рассматривать перераспределение энергии атомов между потен-
циальной и кинетической составляющими при согласованном движении атомов.
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ВВЕДЕНИЕ
Как показано в ряде работ [1—3], для кристал-

лической решетки при температуре, близкой к тем-
пературе плавления, характерно формирование 
областей локального повышения температуры 
и  образование гетерофазных флуктуаций  — об-
ластей локального проплавления. Эти процессы 
протекают в  сильно неравновесных условиях, 
когда в межатомном взаимодействии особую роль 
играет ангармонизм межатомного взаимодействия. 
Как показано в работе [4], при этом реализуются 
условия возникновения особых состояний согла-
сованного движения атомов. Согласованное дви-
жение атомов приводит к  перераспределению 
энергии между потенциальной и  кинетической 
составляющими, что и вызывает локальный разо-
грев кристаллической решетки. В работе [4] чис-
ленное исследование коллективных процессов 
в динамике кристаллической решетки проводилось 
методом молекулярной динамики для двумерной 
модели аргона с  потенциалом взаимодействия 
Леннарда-Джонса. Преимущество такой модели — 
возможность оценки геометрических параметров 
областей согласованного движения атомов (благо-
даря большой протяженности модели). Тем не 
менее остается открытым вопрос о применимости 
полученных результатов к  трехмерному случаю, 
а  также к  другим видам потенциала взаимодей-
ствия. Особый интерес представляют металличе-

ские системы, для которых экспериментально на-
блюдались закономерности гетерофазного плавле-
ния в случае тонких пленок [5].

Целью настоящей работы является обобщение 
механизма формирования гетерофазных флуктуа-
ций посредством локальной согласованности ко-
лебания атомов на случай трехмерных молекуляр-
ных кристаллов, а также трехмерных металличе-
ских кристаллов.

МЕТОДИКА
В работе проводилось молекулярно-динамиче-

ское моделирование следующих систем:
1) Трехмерный аргон в  гранецентрированной 

решетке размером 15х15х15 элементарных ячеек 
при температуре 0.9Тпл (где Тпл — температура 
плавления). Использовался потенциал взаимодей-
ствия Леннарда-Джонса:

	 ,

где ε = 1.04∙10–2 эВ, r0 = 3.405 Å.
2) Трехмерный никель в гранецентрированной 

кубической решетке размером 15х15х15 элемен-
тарных ячеек при температуре 0.9Тпл. Использовал-
ся потенциал взаимодействия Морзе:

	

где b = 1.4199 Å–1, D = –0.4205 эВ, rε = 2.866 Å.
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При моделировании использовались периоди-
ческие граничные условия. Для интегрирования 
уравнений движения использовался алгоритм 
Верле в скоростной форме.

Задание начальных условий и выбор шага ин-
тегрирования производились в соответствии с ме-
тодикой, изложенной в  работе [6]. Для оценки 
степени согласованности между колебаниями 
атомов использовалась методика, изложенная в ра-
боте [4]. Методика основана на подходе, который 
включает следующие шаги:

1) Введение семейства фаз при помощи вейв-
летного преобразования [7]:

	

	 ,

где X (t) — траектория движения атома, ψ — базис-
ный вейвлет, φa — фаза колебания, определенная 
для временного масштаба a.

2) Выделение на усредненном вейвлетном 
спектре мощности (спектр строится для траекторий 
колебания всех атомов) локальных максимумов, 
которые отвечают временным масштабам, на кото-
рых происходит формирование областей локальной 
согласованности колебаний, а  также временным 
масштабам фононных колебаний решетки.

3) Идентификация согласованности колебаний 
производится отдельно для каждого выделенного 
временного масштаба при помощи коэффициента 
согласованности:

	 ,

где  — разность фаз, знак  означает усреднение 
по времени. Рост коэффициента Ф от 0 до 1 свиде-
тельствует о повышении степени согласованности 
колебаний.

4) Построение зависимости потенциальной 
и кинетической энергии атома от степени согласо-
ванности его движения с  соседними атомами. 
Идентификация временных масштабов, соответ-
ствующих формированию локальной согласован-
ности колебаний, и масштабов, соответствующих 
фононным колебаниям решетки.

РЕЗУЛЬТАТЫ
При моделировании кристаллического аргона 

были получены следующие результаты. По вейв-
летному спектру мощности были определены ха-
рактерные периоды колебаний атомов в системе. 
Временные масштабы менее 1 пс — это собствен-

ный период колебаний атомов. Временные масшта-
бы 10 пс и более соответствуют фононным коле-
баниям. Промежуточный диапазон соответствует 
локальным согласованным состояниям. На рис. 1 
приведена зависимость кинетической (E) и потен-
циальной (U) энергии атомов от степени согласо-
ванности их движения с соседними атомами (для 
временного масштаба 5 пс). Зависимости имеют 
монотонно убывающий характер. Это означает, что 
энергия перераспределяется от атомов, участвую-
щих в согласованном движении, к атомам, в таком 
движении не участвующим. Осцилляции энергии 
для атомов с коэффициентом согласованности Ф 
от 0 до 0.3 вызваны тем, что количество таких 
атомов мало и недостаточно для надежной стати-

Рис.  1. Перераспределение энергии при изменении 
степени согласованности движения атомов в молекуляр-

но-динамической модели кристалла аргона
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стики. Уменьшение потенциальной энергии объ-
ясняется уменьшением среднего межатомного 
расстояния для областей согласованного движения 
атомов (рис. 2).

Рис. 2. Уменьшение межатомного расстояния для атомов 
аргона, участвующих в согласованном движении

При моделировании кристаллического никеля 
были получены следующие результаты. Для данной 
системы локальные согласованные состояния иден-
тифицируются на временных масштабах 50—
100  фс (при временных масштабах собственных 
колебаний менее 10 фс). Подобно аргону потенци-
альная энергия атомов, участвующих в согласован-
ном движении, уменьшается (рис. 3а). При этом 
кинетическая энергия таких атомов возрастает 
(рис. 3б). Это означает, что за время существования 
согласованного состояния энергия не успевает 
передаваться соседним атомам. Таким образом, 
в отличие от аргона, повышается температура тех 
областей кристалла, которые участвуют в согласо-
ванном движении.

Таким образом, можно представить следующий 
механизм формирования гетерофазных флуктуа-
ций. С ростом температуры колебания атомов при-
обретают сильно ангармонический характер. 
Время жизни фононов становится конечным, и по-
является новый тип коллективных движений ато-
мов: происходит формирование кластеров неболь-
ших размеров (~ 2—10 атомов), в пределах которых 
атомы движутся с большой степенью согласован-
ности конечное время (обычно порядка 101÷102 

средних периодов колебаний атома). Межатомное 
расстояние в таких кластерах меньше среднего по 
системе. Это приводит к уменьшению потенциаль-

ной энергии атомов, которая перераспределяется 
в кинетическую энергию атомов, то есть приводит 
к  образованию областей локального повышения 
температуры кристалла. Данный механизм сохра-
няется для систем с различным видом межчастич-
ного потенциала.
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Рис.  3. Перераспределение энергии при изменении 
степени согласованности движения атомов в молекуляр-

но-динамической модели кристалла никеля
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