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МОДЕЛИ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ: ОБЗОР EAM-ПОТЕНЦИАЛОВ.  

ЧАСТЬ 2. ПОТЕНЦИАЛЫ ДЛЯ МНОГОКОМПОНЕНТНЫХ СИСТЕМ 

П.С. Волегов, Р.М. Герасимов, Р.П. Давлятшин 

Пермский национальный исследовательский политехнический университет, Пермь, Россия 

О  СТАТЬЕ  
 

АННОТАЦИЯ 

Получена: 18 мая 2018 г. 

Принята: 25 июня 2018 г. 

Опубликована: 29 июня 2018 г. 

 В статье представлена вторая часть обзора современных подходов и работ, посвя-
щенных построению потенциалов межатомного взаимодействия с использованием мето-
дологии погруженного атома (EAM-потенциалы). Эта часть обзора посвящена одной из 
наиболее остро стоящих проблем в молекулярной динамике – вопросам построения по-
тенциалов, которые были бы пригодны для описания структуры и физико-механических 
свойств многокомпонентных (в первую очередь – бинарных и тернарных) материалов. 
Отмечены первые работы, в которых предлагались подходы к построению функций пере-
крестного взаимодействия для сплавов никеля и меди – как с использованием методоло-
гии EAM, так и несколько отличающийся по процедуре построения потенциал типа Финис-
са-Синклера. Рассматриваются работы, в которых производится сопоставление различных 
подходов к построению потенциалов, а также к процедуре идентификации их параметров 
на примере одних и тех же многокомпонентных систем (типа Al-Ni или Cu-Au). Кроме того, 
особый интерес представляют некоторые тернарные системы, например Fe–Ni–Cr, W–H–
He или U–Mo–Xe, которые являются ключевыми для материалов атомной энергетики и 
которые в последние годы активно изучаются как возможные материалы для использова-
ния в термоядерных ректорах. Приведены примеры работ, в которых предлагаются и ис-
следуются потенциалы для описания многокомпонентных систем, пригодных для исполь-
зования в аэрокосмической промышленности и изготовленных прежде всего на основе 
никеля. Рассмотрены результаты исследований различных интерметаллических соедине-
ний, отмечены работы, в которых при помощи построенного EAM потенциала удалось 
количественно точно описать фазовые диаграммы соединений и вычислить характеристи-
ки фазовых переходов. 
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 This article is the second part of the review of modern approaches and works devoted to the 
construction of interatomic interaction potentials using the embedded atom methodology (the so-
called EAM potentials). This part of the review is devoted to one of the most relevant problems in 
molecular dynamics, which is the problem of constructing potentials that would be suitable for 
describing the structure, physical and mechanical properties of multi-component (binary and 
ternary) materials. We have outlined the emerging papers, in which the approaches to the 
construction of cross-interaction functions for Ni and Cu alloys were proposed, both with the use 
of the EAM methodology, and a potential of the Finiss-Sinclair type, that differed in the 
construction procedure. The works, in which different approaches to the construction of potentials 
are compared, as well as the procedure for identifying parameters using the example of the same 
multicomponent systems (such as Al-Ni or Cu-Au). In addition, some ternary systems, for 
example, Fe-Ni-Cr, W-H-He or U-Mo-Xe are of a particular interest as key materials for nuclear 
energy; and recently they have been actively studied as materials that could be used in 
thermonuclear rectors. This is to present the examples of works, which offer and investigate the 
potentials for the description of multicomponent systems, suitable for the aerospace industry, 
which are made, first of all, on the basis of Ni. The results of the investigations of various 
intermetallic compounds are considered, and studies have been performed, in which it was 
possible to accurately describe the phase diagrams of compounds and calculate the 
characteristics of phase transitions. 
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Введение 

 

Известно, что внутренняя структура, в первую оче-

редь взаимное расположение атомов в кристаллической 

решетке и особенности их взаимодействия, оказывает 

существенное влияние на физико-механические свойства 

металлов; управляя этой структурой, можно добиться 

получения определенных, наперед заданных, свойств. 

При этом важно отметить, что подавляющее большинст-

во конструкционных материалов являются примерами 

многокомпонентных веществ, то есть в своей внутренней 

структуре содержат атомы различных химических эле-

ментов. К ярким примерам таких атомных систем отно-

сятся сплавы, причем, изменяя состав, концентрацию 

отдельных компонентов и внутреннюю структуру спла-

ва, можно получить радикальные изменения его прочно-

стных и(или) пластических свойств; так, например, до-

бавление в алюминий 1,6 % меди, 2,5 % магния и 5,6 % 

цинка увеличит предел текучести алюминия с 35 до бо-

лее чем 500 МПа [2]. Таким образом, создание новых и 

модификация уже существующих сплавов даст возмож-

ность создавать конструкционные материалы с улучшен-

ными свойствами, что позволит удешевить производство 

существующих изделий, а также создать принципиально 

новые материалы. Именно в связи с этим фактом в по-

следние несколько десятилетий исследователями прово-

дятся широкие исследования применимости методов 

прямого моделирования структуры и свойств многоком-

понентных атомных систем, в том числе – с применени-

ем молекулярной (атомарной) динамики. 

Разработать общий потенциал, который будет опи-

сывать все свойства металла или сплава с высокой 

точностью, практически невозможно. Поэтому для 

получения качественных результатов прямого модели-

рования атомных систем с использованием метода мо-

лекулярной динамики или методов Монте-Карло необ-

ходимо использовать потенциал, который будет наи-

более точно отражать именно те свойства, которые 

необходимо описать в контексте конкретного исследо-

вания. Реализуется это добавлением в подгоночную 

выборку, используемую для идентификации парамет-

ров потенциала, имеющихся экспериментальных  

или теоретических данных об этих свойствах. Верифи-

кацию же потенциала в этом случае проводят на  

других свойствах и делают вывод о качестве потен-

циала в зависимости от широты спектра физико-

механических свойств, которые наиболее точно вос-

производит конструируемый потенциал. Именно ши-

ротой сферы применения методов моделирования на 

атомарном уровне и объясняется большое количество 

полуэмпирических потенциалов даже для чистых ме-

таллов, в то время как для бинарных и тернарных 

сплавов ситуация усугубляется из-за недостатка дан-

ных натурных экспериментов. 

Ниже представлена вторая часть обзора работ, 

посвященных построению и анализу потенциалов 

межатомного взаимодействия на основе метода  

погруженного атома, теперь – для многокомпонент-

ных систем. Первая часть обзора опубликована  

в статье [1]. 
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1. Обзор потенциалов  

для многокомпонентных систем 

 

Первые статьи, посвященные построению EAM-

потенциалов для сплавов, появились практически сразу 

после первых, пионерских работ, в которых был предло-

жен метод ЕАМ [27, 28, 33]. В ЕАМ-формализме изна-

чально заложена возможность описания систем, состоя-

щих из атомов различных веществ. Для полного описания 

n-компонентной системы требуется ( 1) / 2n n  функций 

перекрестного взаимодействия, n функций погружения и n 

функций электронной плотности; таким образом, для опи-

сания двухкомпонентных систем в общей сложности по-

надобится 7 функций, трехкомпонентных – 12. 

В статье [26] рассмотрен также потенциал типа Фи-

нисса-Синклера (FS). В отличие от метода FS, основанно-

го на использовании концепции «жесткой связи», ЕАМ 

основан на теории функционала плотности и использует 

концепции, предложенные Скоттом и Заремба (квазиато-

марное приближение) [67] и подход «эффективной среды» 

Норскова и Ланга [58]. Хотя метод погруженного атома и 

метод FS были получены из разных физических сообра-

жений, получаемые итоговые выражения для полной энер-

гии системы в случае применения для чистых металлов 

получаются идентичными. Для бинарных сплавов функ-

ция электронной плотности в методе FS зависит от типа 

обоих атомов, из этого следует, что в этом методе для 

двухкомпонентных систем в общем случае необходимо 

определить четыре функции электронной плотности вме-

сто двух [33], что существенно осложняет процедуру 

идентификации параметров потенциала. 

В работе [27] ЕАМ-потенциал впервые был приме-

нен для определения состава и структуры поверхност-

ного слоя сплава Ni-Cu. Большое внимание в цитируе-

мой работе уделено процедуре определения функции 

погружения, т.е. определению зависимости энергии 

системы от плотности электронов. Для построения 

функции погружения использовано уравнение Роуз [65], 

которое связывает энергию сублимации E с параметром 

решетки a: 

   

   

* *

1/2*

0

1 exp ,

/ 1 / / 9 ,

sub

sub

E a E a a

a a a E B

     

    

 

где 
subE  – энергия сублимации при нулевой температу-

ре и давлении; 
*a  – мера отклонения от постоянной a 

кристаллической решетки; B  – объемный модуль уп-

ругости;   – равновесный объем элементарной ячейки. 

Функция электронной плотности определялась волно-

вой функцией Хартри-Фока [19]: 

     ,s s d dr n r n r      

где ,s dn n  – число внешних электронов на s  и d орби-

талях, а s  и d  – плотности, связанные с соответст-

вующими волновыми функциями. Общее число элек-

тронов у атома фиксировано. Функция парного взаимо-

действия (потенциал взаимодействия атомов типа А  

и типа В) выглядит следующим образом: 

     

   0

/ ,

exp ,

AB A Br Z r Z r r

Z r Z r

 

 
 

где  Z r  – эффективный заряд; 
0Z  – количество элек-

тронов у атома (зарядовое число),   – подгоночный 

параметр. Подгоночная выборка для чистых металлов 

состояла из равновесной электронной плотности, энер-

гии сублимации, упругих постоянных, энергии образо-

вания вакансий для чистых металлов и удельной тепло-

ты растворения для бинарных сплавов. Спустя год в 

работе [28] с использованием предложенного ранее 

подхода были построены потенциалы взаимодействия 

для шести чистых металлов Cu, Ag, Au, Ni, Pt, Pd и их 

сплавов. Основным отличием являлось использование 

более сложного вида функции эффективного заряда: 

     0 1 exp ,Z r Z r r    

где   и   – подгоночные параметры. Для верификации 

построенных потенциалов были численно определены 

упругие постоянные и энергии образования вакансий 

чистых металлов. Различие полученных и эксперимен-

тальных энергий образования вакансий не превышало 

0,2 эВ и в среднем составляло 0,1 эВ, а различие значе-

ний упругих модулей не превышало 20 %. 

С помощью построенных потенциалов удалось рас-

считать поверхностные энергии по кристаллографиче-

ским плоскостям семейств (100), (110) и (111) для чис-

тых металлов; расчет выполнен путем сравнения энер-

гии тонкого (в 2–3 межатомных расстояния) слоя 

атомов рассматриваемой поверхности с энергией того 

же числа атомов в объемном материале. Относительное 

изменение поверхностных энергий как функция от тол-

щины слоя, полученное в работе, хорошо согласуется  

с экспериментальными данными. Также были рассчита-

ны энергии примесных атомов в первом и втором атом-

ных слоях поверхности (100) по отношению к энергии 

примеси в объеме основного материала. Было выявлено, 

что во всех случаях происходит сегрегация примеси  

в первый и второй атомные слои. При этом во многих 

случаях знак энергии сегрегации отличается для первой 

и второй плоскостей поверхностных атомов, что озна-

чает чередование («осцилляцию») примесей по атом-

ным слоям. Такое поведение было обнаружено также 

при изучении системы Ni-Cu [27]. 

Спустя еще три года появилась работа [33], в кото-

рой автор предложил ЕАМ-потенциалы для тех же шести 

металлов и их сплавов, но с применением иной схемы 

построения функции перекрестного взаимодействия: 

 
 

 
 

 

 
 

1

2
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AB AA BB

A B

f r f r
r r r

f r f r

 
      

 
, 



Волегов П.С., Герасимов Р.М., Давлятшин Р.П. / Вестник ПНИПУ. Механика 2 (2018) 114–132 

117 

где  /A Bf r  – функция электронной плотности для ато-

ма типа А или B,  /AA BB r –функция парного взаимо-

действия между атомами типа A-A или B-B. 

Здесь функция парного взаимодействия определена 

по форме Борна–Майера, а электронная плотность вы-

числяется как сферически усредненная плотность сво-

бодных атомов по теории Хартри–Пока [19] с дополни-

тельным подгоночным параметром. Такая схема описа-

на автором ранее в статье [32]: 

   

   

exp / 1 ,

exp / 1 ,

e e

e e

r r r

f r f r r

      

    

 

где /e cf E   (
cE  – энергия связи,   – атомный объ-

ем), а .e cE   

Функция погружения имеет вид функции Ридберга: 

   1 ln 6 ,c eF E x x y       

где   ,ex


       ,ey
 

      
1/2

/ ,cB E      

cE  – энергия связи, ,e ef   – подгоночные  

параметры.  

Проверка построенных потенциалов для бинарных 

сплавов в работах [28] и [33] выполнялась путем под-

счета удельной теплоты взаимных растворений метал-

лов (то есть для каждого сплава А-В было посчитано 

по два значения удельной теплоты растворения, когда 

атомы типа А являются основными, а атомы типа В 

примесными и наоборот). В статье [28] показано,  

что потенциалы правильно воспроизводили знак 

удельной теплоты растворения всех сплавов, для кото-

рых были известны экспериментальные данные, при 

этом средняя ошибка составляла 0,08 эВ или 40 %. 

Наибольшую погрешность по сравнению с экспери-

ментальными данными показали сплавы с примесными 

атомами серебра и никеля: 110 и 47 % соответственно. 

В работе [33] средняя ошибка по этому же показателю 

составила 0,09 эВ или 45 %, при этом в расчете не учи-

тывались данные, полученные для бинарных сплавов  

с Pd, так как они существенно отличались от экспери-

ментальных данных, не воспроизводя знак удельной 

теплоты растворения и завышая значение удельной 

теплоты растворения на 0,3 – 0,6 эВ, то есть более чем 

на 300 %. 

В 2012 году Вард в статье [74] предложил алго-

ритм быстрого построения многокомпонентного 

FS-потенциала, основанный на схеме Джонсона. Ос-

новная идея алгоритма заключается в построении мно-

гокомпонентных потенциалов, используя ранее по-

строенные потенциалы для соответствующих одно-

компонентных систем. Чтобы сохранить исходную 

точность однокомпонентных потенциалов, во-первых, 

необходимо свести функции погружения к единой об-

ласти определения путем масштабирования функций 

электронной плотности: 

 

   

,

,

F F
s

f r s f r

  
   

 
  

 

где   – электронная плотность; s  – масштабирующий 

коэффициент; r – расстояние. Во-вторых, необходимо 

преобразовать функции парного взаимодействия таким 

образом, чтобы они имели качественно схожий вид. Для 

этого использовались следующие преобразования, не 

изменяющие полную энергию системы, предложенные 

в работе [73]: 

   

     

,

2 ,

F F g

r r g f r

     

   

 

где g – параметр переноса. 

Построение двухкомпонентного FS-потенциала (в 

отличие от ЕАМ) требует определения в общем случае 

девяти функций: трех функций парного взаимодейст-

вия, двух функций погружения и четырех функций 

электронной плотности. Так как потенциалы для одно-

компонентных систем уже построены, то остается  

доопределить две функции электронной плотности  

и одну функцию парного взаимодействия. Функции 

перекрестных электронных плотностей найдены как 

масштабируемые функции элементарных электронных 

плотностей: 

   

   

,

.

AB A AA

BA B BB

f r s f r

f r s f r

 

 
 

В этой форме преобразования предполагается, что 

изменяется лишь эффективная величина плотности элек-

тронных облаков, но не их форма. Ключевое преимуще-

ство такой схемы заключается в том, что необходимо 

подгонять лишь два параметра – 
As  и 

Bs , при этом не 

обязательно знать функции элементарных электронных 

плотностей. В качестве функции перекрестного парного 

взаимодействия использована функция Морзе из-за ее 

простоты (три варьируемых параметра), сильного оттал-

кивающего воздействия на коротких расстояниях и сла-

бого притяжения на дальних расстояниях: 

      1 0 0exp 2 2expAB r E r r r r              , 

где 
0r  – равновесное расстояние; 

1E  и   – подгоноч-

ные параметры.  

Чтобы гарантировать, что функция и ее первая про-

изводная стремятся к нулю на расстоянии, равном ра-

диусу обрезания, используют следующее преобразова-

ние функции парного взаимодействия: 

      1

c

m

c AB

AB AB AB c

c r r

r dr
r r r

m r dr 

      
          
       

, 

где cr  – радиус обрезания; m  – подгоночный параметр.  
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Идентификация значений всех пяти коэффициентов 

(два для электронной плотности и три для парной 

функции) проводилась путем минимизации разности 

между энтальпией смешивания, объемным модулем  

и параметрами решетки интерметаллидов типа B2  

(например, AlCo, AgZn, BeCu) и 
2L1  (например, 

3 3 2Ni Al, Co Al и Fe Al ), которые были вычислены с по-

мощью построенного потенциала и теории функциона-

ла плотности (ТФП). Для оптимизации целевой функ-

ции, которая представляет собой взвешенную сумму 

общей погрешности в энтальпии смешения и относи-

тельных погрешностей объемного модуля и параметра 

решетки, был выбран генетический алгоритм с исполь-

зованием соотношения вида 

,

, ,

1
,

m i i i

K a

i H i ТФП i ТФП

H K a
w w

F w K a

    
       

   
  

где , ,H K aw w w – фиксированные весовые коэффициен-

ты; ,m iH – энтальпия смешивания, 
iK – объемный мо-

дуль; 
ia – параметр решетки; i  – номер атома; F – не-

которое значение, означающее пригодность построен-

ного потенциала, т.е. насколько построенный потенциал 

точно воспроизводит объемные модули, параметры ре-

шетки и энтальпию смешивания по отношению к дан-

ным, полученным из квантово-механических расчетов. 

Для проверки предложенной схемы построения по-

тенциала приведены примеры для двух двухкомпонент-

ных потенциалов Al-Ni и Cu-Au; при этом использованы 

однокомпонентные потенциалы, построенные в работе 

[79]. Максимальные ошибки энтальпии смешивания, уп-

ругого модуля и параметра решетки построенных потен-

циалов по сравнению с экспериментальными данными 

составили 0,015 эВ (6,7 %), 10 ГПа (6,4 %), 0,07 Å (2,0 %) 

для Al-Ni и 0,009 эВ (18 %), 7 ГПа (4,7 %), 0,04 Å (1,3 %) 

для Cu-Au. Для сравнения, потенциал Al-Ni, предложен-

ный в работе [63], показал максимальные ошибки, рав-

ные 0,17 эВ, 29 ГПа, 0,06 Å, а максимальные ошибки 

потенциала Cu-Au, предложенного в работе [79], соста-

вили 0,07 эВ, 43.6 ГПа, 0,04 Å. Однако, несмотря на хо-

рошее соответствие полученных данных эксперимен-

тальным, предложенная схема имеет ряд ограничений. 

Первое ограничение связано с зависимостью построен-

ного многокомпонентного потенциала от «исходных» 

однокомпонентных потенциалов. Однокомпонентные 

потенциалы с сильно отличающимися функциональными 

формами парного взаимодействия могут быть несовме-

стны, т.е. многокомпонентные потенциалы, основанные 

на них, будут непригодны для описания физико-

механических свойств атомных систем. Кроме того, мно-

гокомпонентные потенциалы будут ограничены любыми 

неточностями, присутствующими в однокомпонентных 

потенциалах. Третье ограничение связано с малой подго-

ночной выборкой, что может повлиять на точность по-

строенных потенциалов. 

В литературе можно найти довольно много работ, 

которые посвящены вопросам поиска оптимальных 

сплавов для использования в ядерной промышленности. 

Это связано с необходимостью обеспечить возможность 

создания термоядерных реакторов [15], улучшить свой-

ства материалов существующих реакторов [12, 14, 23] и 

создать новые ураносодержащие топливные материалы 

для исследовательских реакторов и реакторов на быст-

рых нейтронах [69]. При этом часто появляется необхо-

димость определения свойств не двухкомпонентных 

(бинарных), а трехкомпонентных (тернарных) систем. 

В статье [12] был построен ЕАМ-потенциал для 

изучения пластических свойств аустенитной нержа-

веющей стали Fe–Ni–Cr. Такая сталь часто применяется 

для внутриреакторных компонентов. В процессе экс-

плуатации этот материал подвергается жестким воздей-

ствиям: интенсивному нейтронному облучению, меха-

ническим и тепловым факторам, агрессивной коррози-

онной среде. Для получения тернарного ЕАМ-

потенциала необходимы двенадцать функций: три 

функции электронной плотности, три функции погру-

жения и шесть функций парного взаимодействия. 

Функция электронной плотности в цитируемой работе 

имеет вид линейной функции экранирования Томаса–

Ферми [71], дополненной функцией обрезания: 

 
  4

4

exp
,

1

r x
f r S

r x





 

где   /cx r r h  , а ,S h  – подгоночные параметры. 

Функция парного взаимодействия определяется как ли-

нейная комбинация кусочно-определенных кубических 

сплайнов вида 

       
3

1

,
pN

AB k k k B AB

k

r a r r H r r Kf r


      
   

где 
kr  – узлы сетки; 

ka  – подгоночные параметры; H  

– функция Хэвисайда;   – символ Кронекера. Зависи-

мость  r  от  f r  и K  получается из эффективного 

калибровочного преобразования (ЭКП). Функция по-

гружения имеет вид 

  2 4 ,F A B C D         

где A, C, D – подгоночные параметры, а параметр B оп-

ределяется также из ЭКП. Эффективное калибровочное 

преобразование – это преобразование вида 

 

   

   

     

, ,

2 ,
,

F F F F g
s

r r g f r
f r s f r

  
         

  
     

 

в котором константы определены особым образом для 

получения функций наиболее простого вида. Так, на-

пример, g выбирается равной   ,eqF   где eq  – равно-

весная электронная плотность в идеальном кристалле,  



Волегов П.С., Герасимов Р.М., Давлятшин Р.П. / Вестник ПНИПУ. Механика 2 (2018) 114–132 

119 

а параметр s зачастую выбирается таким образом, что-

бы 1.eq   Для определения подгоночных параметров 

использованы следующие свойства: энергия межатом-

ной связи, постоянные решеток, упругие постоянные 

для равновесной кубической решетки, энергии мигра-

ции и образования вакансий, энергия дефекта упаковки. 

Данные для Ni были взяты из работы [55], а для Fe и Cr – 

из работ [38, 44]. При этом во избежание возможных 

неустойчивостей ГЦК-структура для Fe и Cr была ис-

кусственно стабилизирована. Параметризация проводи-

лась с помощью так называемого «взвешенного метода 

наименьших квадратов» (ВМНК) и дисперсионного 

разложения энергии для случайного сплава. Последний 

метод позволяет записать энергию (и ее производные) в 

виде линейной комбинации параметров подгонки  ka , 

которые были получены из ВМНК. Полученные потен-

циалы для чистых металлов хорошо воспроизводят уп-

ругие константы для Ni, энергии дефекта упаковки для 

Ni и Fe, энергию миграции вакансий для Ni и Cr, но 

плохо описывают энергию дефекта упаковки для Cr  

и энергию миграции вакансий для Fe. Для сплавов была 

построена карта зависимости энергии дефекта упаковки 

от концентрации Cr и Ni. Итоговая ошибка в среднем 

составляла 3,5 мДж/м
–2

 или 1 %. При этом потенциал 

правильно предсказывал характер изменения энергии 

дефекта упаковки при изменении процентного содер-

жания Ni и Cr в системе. Полученные упругие констан-

ты также хорошо совпадали с экспериментальными 

значениями, ошибка составила менее 10 % (что для мо-

делирования многокомпонентных систем до сих пор 

считается очень высокой точностью). С помощью пред-

ложенного потенциала были изучены движение винто-

вой дислокации с применением модели Осецкого и Бэ-

кона [60], а также стабильность петли Франка, препят-

ствующие движению дислокаций. В рамках изучения 

такого же типа стали (система Fe–Ni–Cr) автор предло-

жил несколько иной потенциал [14], в котором акцент 

сделан на воспроизведении и исследовании эволюции 

микроструктуры с целью изучения процесса старения 

нержавеющей стали под радиационным облучением. 

Для этого была увеличена точность воспроизведения 

энергии вакансий и предотвращены самопроизвольные 

фазовые превращения ОЦК ↔ ГЦК при температурах 

ниже температуры плавления, так как для чистых Fe и 

Cr основным состоянием является ОЦК-решетка. Это 

было достигнуто путем изменения подгоночной выбор-

ки, используемой для идентификации параметров по-

тенциала: для Fe и Cr для идентификации параметров 

потенциала выбраны энергия связи ГЦК-структуры (так 

как энергия связи по сравнению с ОЦК-решеткой уве-

личилась примерно на 120 мэВ); энергия образования 

вакансий и энергия миграции для Ni взяты из экспери-

ментальных данных, а для Cr и Fe – из теоретических 

расчетов с использованием ТФП. Для верификации по-

строенного потенциала были рассчитаны коэффициен-

ты самодиффузии с применением атомистического ки-

нетического метода Монте-Карло (АКМС) [78]. При 

этом для подсчета энергии миграции использовалась 

искусственная нейронная сеть (ИНН) [18] взамен ранее 

использовавшегося метода «толстого упругого слоя» 

(nudged elastic band – NEB) [29]. Полученные результа-

ты хорошо согласуются с экспериментальными данны-

ми. В работе [14] по сравнению с предыдущей работой 

[12] потенциал позволил лучше описывать свойства 

точечных дефектов, однако одновременно с этим воз-

росла ошибка в определении упругих постоянных. 

Другим перспективным металлом для использова-

ния в атомной промышленности является вольфрам  

и его сплавы [15]. Вероятнее всего, их будут применять 

в термоядерных реакторах как материалы, непосредст-

венно контактирующие с плазмой. В качестве основы 

для моделирования сплава W–H–He в работе [15] был 

использован ЕАМ-потенциал вольфрама, предложен-

ный [46] и наиболее точно описывающий все ключевые 

свойства W: упругие постоянные, свойства точечных 

дефектов, параметры краевых и винтовых дислокаций, 

энергию границ. Однако ранее созданные потенциалы 

для систем W–He [30, 35] и для W–H [34, 42], наоборот, 

плохо воспроизводят свойства чистого вольфрама. По-

этому потенциалы для бинарных систем W–H, W–He, 

H–H, H–He, He–He созданы в цитируемой работе  

«с нуля». Взаимодействия H–H, Не–Не образуют силь-

ные связи в вакууме, но в W-системах атомы водорода  

и гелия проявляют отталкивание или слабое связывание 

[11], следовательно, описанные в цитируемой работе 

потенциалы не подходят для моделирования Не и Н в 

вакууме. В статье были предложены два ЕАМ-

потенциала, которые отличались выборкой физических 

параметров, используемых для идентификации потен-

циала. В первом случае акцент был сделан на количест-

венном воспроизведении свойств вакансий, полученных 

с помощью функционала электронной плотности,  

а именно связей H–H, He–He и H–He, которые были 

заданы парными потенциалами, причем учитывалась 

только центральная позиция атома H в вакансии. Во 

втором случае авторы сфокусировались на стабилиза-

ции нецентральной позиции атома H в вакансии. Для 

этого в структуру потенциала были добавлены функции 

погружения для H и He, а функция электронной плот-

ности была построена только для W. Созданные потен-

циалы хорошо воспроизводят энергии образования 

междоузельных дефектов, энергии миграции для H  

и He, энергии связей H–H, H–He, He–He, и были приме-

нены для вычисления энергии диссоциации различных 

наноразмерных кластеров W–H–He и параметризации 

простой модели «падения капли» (liquid-tear drop), при-

меняемой к моделированию систем среднего масштаба 

или кинетического метода Монте-Карло. На основании 

полученных данных авторы пришли к выводу, что 

взаимодействие H–He не влияет на термическую ста-

бильность H в кластерах H–He, стабилизированных 

введением вакансий. Таким образом, происхождение 

дополнительного влияния связей H–He, которое прояв-
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ляется усиленным поглощением H, должно быть иссле-

довано на стадии зарождения дефектов H–He. 

В работе [23] авторы предлагают метод оптимиза-

ции ЕАМ-подхода с применением модели «двойной 

связи» (two-band model extension) [7, 28]. В этом случае 

электронная плотность зависит как от типа соседнего 

атома, так и от типа рассматриваемого атома. Это было 

сделано для того, чтобы потенциал мог воспроизводить 

смену знака энтальпии смешивания, что особенно важ-

но при моделировании свойств сплава Fe–Cr [6, 43]. 

Такой сплав является основой нержавеющих сталей и 

многообещающим кандидатом для создания новых ре-

акторов синтеза и деления, а также для источников вто-

ричных нейтронов. Авторы цитируемых работ показа-

ли, что существующие потенциалы не в состоянии пра-

вильно описать метастабильную Fe–Cr систему. Так, в 

работе [59] граница растворимости (miscibility gap) на 

200 К меньше, а критическая температура при исполь-

зовании потенциала Бонни [13], напротив, выше на 300 

К, чем известные экспериментальные значения. Потен-

циалы для чистых металлов Fe [8] и Cr [59] были взяты 

из предыдущих исследований. Для параметризации бы-

ла выбрана схема, предложенная Олссоном и др. [59],  

с добавлением в выборку подгоночных параметров экс-

периментальных значений энтальпии смешивания [20, 

45]. Функция парного взаимодействия Fe и Cr выглядит 

следующим образом: 
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где 
ia  – коэффициенты сплайна; 

cr  – радиус обрезания 

и H  – функция Хэвисайда. Функции плотности  

s-электронов вычисляются согласно соотношениям 
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где 
sN  и 

s  – подгоночные параметры. Функция по-

гружения определена как 
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где 
it  – тип атома (Fe или Cr); 

,it jA  – подгоночные ко-

эффициенты. Параметризация выполнялась методом 

многомерной минимизации при помощи стабильного 

симплекс-алгоритма [57], критерий сходимости опреде-

лен среднеквадратичным отклонением. Полученный 

потенциал показал способность описывать энтропию 

колебательного движения молекул при 300 и 1600 К,  

а также практически точно предсказывает предельную 

растворимость атомов хрома в железе.  

Ещё одним направлением в развитии ядерной про-

мышленности является создание новых ураносодержа-

щих топливных материалов, необходимых для замыка-

ния ядерного топливного цикла. Один из многообе-

щающих методов дальнейшего развития атомной энер-

гетики связан с использованием реакторов на быстрых 

нейтронах [3]. Необходимым условием развития атом-

ной промышленности является разработка топлива с 

высоким КПД и высокой эксплуатационной безопасно-

стью. В работе [69] построен ЕАМ-потенциал для спла-

ва U–Mo–Xe в целях изучения возможности структур-

ных и фазовых переходов, особенностей формирования 

и распределения продуктов распада, а также образова-

ния дефектов, порожденных действием радиации: ва-

кансий, междоузельных атомов, кластеров сегрегиро-

ванных атомов и дислокаций. В процессе разработки 

потенциала был использован метод согласования сил, 

первоначально предложенный Эрколосси и Адамсом 

[24], идея которого состоит в том, чтобы с использова-

нием данных, полученных из квантово-механических 

расчетов (часто в литературе – «первых принципов», ab 

initio), настроить параметры потенциала для точного 

воспроизведения сил, действующих на атом (вместе с 

энергиями связи и механическими напряжениями), вы-

численных для некоторых эталонных структур (конфи-

гураций), представляющих различные фазы, сущест-

вующие в системе. Для U, Xe, Mo, Mo–Xe были исполь-

зованы потенциалы, предложенные в работах [68, 70]. 

Подгоночная выборка содержала 132 эталонные атом-

ные конфигурации с различным содержанием U, Mo, 

Xe, разными плотностями системы, при разной темпе-

ратуре. Также выборка содержала 8 эталонных конфи-

гураций с различного рода дефектами кристаллической 

структуры. Силы межатомного взаимодействия, энер-

гии и напряжения каждой конфигурации были рассчи-

таны с помощью пакета VASP (Vienna Abinitio 

Simulation Package) [40]. Использованы псевдопотен-

циалы, полученные методом проекторно присоединен-

ных волн (projector augmented-wave – PAW) c обрезани-

ем потенциала по энергии в 400 эВ. Метод PAW позво-

ляет воспроизвести точную волновую функцию 

валентных электронов с правильным числом узлов в 

области сердцевины, сочетая в себе гибкость метода 

псевдопотенциала и точность методов полного потен-

циала [5]. Зона Бриллюэна представлялась как 3×1×2  

k-точечная сетка для орторомбического U и 2×2×2 

сетка для ОЦК-структуры и структуры жидкости. Для 

обменно-корреляционного функционала использовалась 

обобщенная градиентная аппроксимация Пердью и 

Ванга [62]. Идентификация параметров построенного 

потенциала выполнялась с помощью минимизации от-

клонений между силами, действующими на атом, энер-

гиями связи и механическими напряжениями, рассчи-

танными с использованием полученного ЕАМ-

потенциала и квантово-механических методов. Для ми-

нимизации использовалась целевая функция наимень-

ших квадратов. Для сплавов U–10Mo (U–10 wt %Mo), 

U–2Mo и U–Mo получены значения таких физических 

параметров, как упругие константы, коэффициент тер-
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мического расширения и температура плавления, при-

чем эти параметры с высокой степенью точности совпа-

дают с экспериментальными данными, а энергия точеч-

ных дефектов – с данными, полученными из квантово-

механических расчетов. Предложенный потенциал при-

годен для изучения эволюции дефектной структуры в 

U–Mo-сплавах. 

В работе [25] рассматривается способ улучшения 

свойств лопаток авиадвигателей. В современных само-

летах лопатки, как правило, сделаны из высоколегиро-

ванных сплавов на основе Ni, что обусловлено их высо-

кой прочностью и сопротивлением ползучести. Для 

улучшения механических и химических свойств в такие 

сплавы добавляют более десяти легирующих элементов 

[64], среди которых вольфрам, который рассматривает-

ся как важный огнеупорный элемент, используемый для 

улучшения сопротивления ползучести при экстремаль-

но высоких температурах. Авторы разработали потен-

циал для бинарного сплава Ni–Al и проверили леги-

рующий эффект, проявляющийся в случае присутствия 

атомов W в сплаве. Соотношения для потенциалов  

Ni–Al, Ni–Ni, Al–Al были взяты из предшествующих 

работ [21, 22]. В цитируемой работе были построены 

недостающие потенциалы для взаимодействий типа W–

W, Ni–W, Al–W. Формула погружения и электронной 

плотности для W имеет вид 
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где  x  – «обычная» функция обрезания; 

0 ,f

c vF E E 
cE  – энергия связи; 

f

vE  – энергия образо-

вания вакансий; 
e  – электронная плотность в равно-

весной конфигурации; , , ,cs r h n  – подгоночные пара-

метры, а , ,e ef r  получаются путем подгонки функции 

радиальной плотности электронов.  

Функции парного взаимодействия W–W, Ni–W, 

Al–W параметризованы следующим образом: 
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где 
Cai Ye  – парный потенциал, предложенный в работе 

[17]. Коэффициенты этих функций для потенциала W–W 

могут быть определены с использованием свойств 

вольфрама с ОЦК-структурой, в то время как парамет-

ры парных потенциалов Ni–W и Al–W определяются  

с помощью квантово-механических методов. Парамет-

ры потенциала определяются путем минимизации 

взвешенного среднего квадратического отклонения ме-

жду расчетными и экспериментальными данными. 

С помощью построенного потенциала были посчитаны 

эффективная энергия активации диффузии и предэкс-

поненциальный множитель в функции для определения 

коэффициента диффузии; также было выявлено, что с 

добавлением в сплав W увеличиваются упругие посто-

янные и постоянные решетки, что соответствует из-

вестным экспериментальным и квантово-механическим 

данным. Также было изучено взаимодействие атомов 

вольфрама с дислокацией несоответствия на границе 

между двумя фазами  3γ(Ni) γ Ni Al . Оказалось, что 

дислокация несоответствия «вытягивает» W из фазы

 3γ Ni Al , так как атом вольфрама, имея отрицатель-

ную энергию взаимодействия, уменьшает деформацию 

в этой решетке; одновременно при этом дислокация 

несоответствия «выталкивает» W из фазы γ(Ni),  так как 

в данном случае примесные атомы вольфрама, наобо-

рот, деформируют решетку, вследствие чего имеют по-

ложительную энергию взаимодействия. Авторы цити-

руемой работы также сравнили между собой энергии 

взаимодействия примесных атомов W, Re, Co с энерги-

ей дислокации несоответствия. Оказалось, что чем 

больше размеры атома (вместе с электронной оболоч-

кой), тем больше (по модулю) энергия взаимодействия. 

В работе [54] построен ЕАМ-потенциал для сплава 

Ni–Al со структурным типом B2. Исследуемый сплав 

обладает высокой жаропрочностью, низкой плотностью 

и высокой коррозионной стойкостью, вследствие чего в 

последние годы возрос интерес к фундаментальным 

свойствам таких сплавов. К наиболее интересным для 

исследования параметрам системы относятся силы 

межатомного взаимодействия, дальний порядок и бес-

порядок, дефекты решетки и их роль в механическом 

поведении, диффузии и других процессах. Для парамет-

ризации потенциала были использованы как экспери-

ментальные данные, так и большой набор структурных 

энергий, полученных из первых принципов. Данные, не 

использованные в подгонке (идентификации) парамет-

ров потенциала, применялись для тестирования (вери-

фикации) потенциала. Несмотря на то, что потенциалы 

для исследуемого вещества уже существовали (напри-

мер, [52, 77]) и адекватно воспроизводили параметры 

решетки, упругие постоянные и энергии, однако те же 

потенциалы при этом плохо предсказывали энергию 

межфазной границы, которая необходима для опреде-

ления предпочтительной системы скольжения при пла-

стической деформации и разрушении. Также ранее 

предложенные потенциалы не могли предсказать энер-

гию внедрения для Al. Парный потенциал, использо-

ванный в цитируемой работе, имеет вид 

   0, , , ,cr r
r DM r r q
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где  

     0 0 0, , , exp expM r r q q r r q r r               

– обобщённый потенциал Морзе;  x  – функция 

обрезания, определенная следующим образом: 
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Таким образом, функция парного потенциала со-

держит семь подгоночных параметров. Функция элек-

тронной плотности имеет вид 

   2 exp cr r
f r s r r

h

 
       

 
 

c пятью подгоночными параметрами. Энергия погруже-

ния представлена в виде кубического полинома 

  2 3

1 2 3F a a a       

c тремя подгоночными коэффициентами. Для иденти-

фикации параметров потенциала использованы сле-

дующие данные: постоянная решетки, энергия связи, 

упругие постоянные и коэффициент термического рас-

ширения. Из квантово-механических расчетов были 

найдены зависимости энергии от объема для следую-

щих структур NiAl: B2, B1 (прототип NaCl), 
01L (прото-

тип CuAu), 
11L (прототип CuPt), «40» (прототип NbP), 

B32 (прототип NaTl), 
21L , 

220D  и
30D . Структуры типа

01L , 
11L  и «40» представляют собой чередующиеся 

слои Ni и Al, параллельные кристаллографическим 

плоскостям (100), (111) и (210) соответственно; тип B 

означает соединения типа АВ (например, NaCl, CsI), тип 

D – соединения типа 
n mA B  (например, 

2 3Al O ). Также  

в выборку были включены энергии искусственно соз-

данных межфазных границ. Структурные энергии были 

посчитаны с помощью метода линеаризованных при-

соединённых плоских волн (linearized augmented plane 

wave method – LAPW). Метод LAPW представляет собой 

метод вариационного разложения, который решает 

уравнения теории функционала плотности путем ап-

проксимации решений как конечной линейной комби-

нации базисных функций [9]. Параметры потенциала 

идентифицированы путем минимизации взвешенного 

среднеквадратичного отклонения свойств от их целевых 

значений. Весовые коэффициенты, присвоенные раз-

личным свойствам, отражают их относительную важ-

ность для конкретного исследования. Предложенный 

потенциал применим для исследования пластической 

деформации, разрушения, описания нарушения упоря-

доченности на атомарном уровне, диффузии и высоко-

температурного моделирования, так как хорошо вос-

производит точечные дефекты, энергию межфазных 

границ и параметры термического расширения. 

Способность ЕАМ-потенциалов описывать свойства 

моделируемых систем, не вошедшие в подгоночную 

выборку, является ключевым предположением и пре-

имуществом ЕАМ-потенциалов. В работе [76] авторы 

проверили это свойство потенциалов, изучив возмож-

ность ЕАМ-потенциала, построенного на данных, полу-

ченных из квантово-механических расчетов при 0 К, 

полностью воспроизвести фазовую диаграмму сплава 

Cu–Ag. Выборка подгоночных параметров для чистых 

металлов содержит экспериментальные и теоретические 

данные, в то время как выборка для сплава содержит 

только данные, полученные из квантово-механических 

расчетов; до этого все ЕАМ-потенциалы для исследуе-

мого вещества строились только на экспериментальных 

данных. Webb и др. В [75] вычислили высокотемпера-

турную часть диаграммы состояния Cu–Ag и получили 

приблизительную оценку эвтектической точки линей-

ной экстраполяцией кривых плавления. Однако линии 

растворимости твердого раствора не были рассчитаны  

в [75] (это было сделано в отдельной работе [10] с ис-

пользованием того же ЕАМ-потенциала, но с другой 

термодинамической моделью). С другой стороны, Над-

жафабади и др. [56] вычислили кривые растворимости 

твердого раствора с использованием потенциала FBD 

[56] в сочетании со способом минимизации свободной 

энергии, основанным на теории среднего поля и ло-

кальном гармоническом приближении к атомным коле-

баниям. В результате авторы цитируемых работ смогли 

построить лишь некоторые части экспериментальной 

фазовой диаграммы. Полученное соответствие вычис-

ленных линий плавления экспериментальным доказы-

вает, что предложенный потенциал обладает свойством 

переносимости, то есть позволяет описывать структуру 

и свойства материала в обоих (жидком и твердом) со-

стояниях, так как в подгоночную выборку не были 

включены свойства жидкости. В работе [76] использо-

ван существующий потенциал для Cu [53], а потенциа-

лы для Ag и для Cu–Ag построены «с нуля». Потенциал 

для Ag имел 30 параметров, только 15 из которых име-

ли физический смысл, остальная часть являлись подго-

ночными параметрами. Потенциал был оптимизирован 

путем минимизации взвешенного среднеквадратичного 

отклонения выбранных свойств Ag от их целевых зна-

чений. Выбранные свойства включали в себя параметр 

решетки, энергию связи, объемный модуль, упругие 

постоянные, энергии образования и миграции вакансий, 

фононные частоты и энергию дефекта типа Шотки. Из 

квантово-механических расчетов были использованы 

данные энергии связи (в расчете на атом) в зависимости 

от объема элементарных ячеек  E  разных кристал-

лических решеток (ГЦК, ОЦК, ГПУ), а также простой 

кубической и алмазной кубической решеток. Атомные 

структуры были построены в пакете VASP в рамках 



Волегов П.С., Герасимов Р.М., Давлятшин Р.П. / Вестник ПНИПУ. Механика 2 (2018) 114–132 

123 

аппроксимации локальной плотности (LDA). Построен-

ный потенциал хорошо воспроизводит температуру 

плавления серебра (1267 К при полученной экспери-

ментально 1235 К), коэффициент термического расши-

рения и энергии дефектов. Поверхностные энергии за-

нижены по сравнению с экспериментальными данными, 

но эта проблема присуща большинству ЕАМ-

потенциалов. При этом явное введение поверхностных 

энергий в процедуру подгонки только ухудшило вос-

производимость поверхностных энергий. Чтобы по-

строить бинарный потенциал Cu–Ag, имея потенциалы 

для Cu и Ag, необходимо построить функцию перекре-

стного взаимодействия, которая в цитируемой работе 

имеет вид обобщенной функции Морзе. Подгоночная 

выборка была создана с помощью программного ком-

плекса VASP и представляла собой зависимость энер-

гии атома от объема элементарной ячейки интерметал-

лического соединения: 
2 31 Cu Ag, L   

22 30 Cu Ag,D   

01 CuAg,L   1 CuAg,B   2 CuAg,B   
2 31 CuAg ,L   

22 30 CuAg .D   Для каждого интерметаллического со-

единения с помощью варьирования объема системы 

около равновесного объема системы были получены 

семь значений функции зависимости энергии от объема 

 .E   Идентификация параметров потенциала была 

реализована путем минимизации среднеквадратичного 

отклонения между энергиями интерметаллических  

соединений, рассчитанных ЕАМ-потенциалом и кван-

тово-механическим методом. В ходе подгонки были 

использованы только данные, полученные из квантово-

механических расчетов. Тестирование полученного  

потенциала показало, что он хорошо воспроизводит 

энергии точечных дефектов и качественно – фазовую 

диаграмму. Однако построенный потенциал дает зани-

женную энтальпию смешивания, полученную в работе 

Hultgren и Desai [31]. Это может быть связано с тем, что 

энтальпия смешивания в данной системе довольно мала 

и максимальное абсолютное значение несоответствия, 

вероятно, сопоставимо с пределом точности потенциа-

ла. Предложенную эвтектическую систему Cu–Ag мож-

но использовать для детального изучения атомистиче-

ских механизмов фазовых превращений в наноразмер-

ных частицах. 

В работе [61] рассматриваются термодинамические 

и физические свойства сплавов FeAl и Fe3Al. Такие 

сплавы привлекли большое внимание благодаря сочета-

нию низкой плотности и относительно высокой прочно-

сти, низкой стоимости и хорошей стойкости к окисле-

нию и коррозии. Эти достоинства делают сплавы FeAl  

и Fe3Al одними из кандидатов на замещение ферритных 

нержавеющих сталей при умеренных и высоких темпе-

ратурах, однако сильная межкристаллитная хрупкость 

ограничивает их обработку и делает их промышленное 

применение в настоящее время опасным. Разработка 

новых и более пластичных сплавов Fe и Al зависит от 

глубокого понимания их свойств, в том числе – на ато-

марном уровне. В цитируемой работе был применен 

метод ЕАМ с увеличенным радиусом обрезания, так 

называемый LAEAM (long analytical EAM), так как в 

интерметаллидах дальнодействующее взаимодействие 

существенно влияет на порядок получающихся соеди-

нений. Параметризуемые функции выглядят следую-

щим образом: 

– функция парного взаимодействия 
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– функция погружения 
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– функции для расчета электронной плотности 
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В общей сложности функции содержат 38 подго-

ночных параметров. 

Для идентификации параметров потенциала ис-

пользовались следующие данные: параметры решетки, 

упругие константы, энергия связи, энергия образования 

вакансии, длина связи и энергия диссоциации димера. 

Парный потенциал определялся по схеме Джонсона [33] 
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При такой схеме построения перекрестного 

взаимодействия необходимо создать максимально 

точные потенциалы для чистых элементов. Для про-

верки потенциалов были рассчитаны энергии связи, 

параметры решеток, упругие постоянные, энергия об-

разования вакансий. Проверена стабильность ГЦК-  

и ОЦК-структуры для Fe и ГЦК для Al, исследован 

процесс самодифузии. В ходе проведенных тестовых 

расчетов потенциалы адекватно воспроизводили свой-

ства металлов, за исключением энергии миграции ва-
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кансий, где расхождение с экспериментальными дан-

ными для Al и Fe составило 10 и 27 % соответственно. 

Также были рассчитаны свойства FeAl и Fe3Al и про-

изведен сравнительный анализ с экспериментальными 

данными и результатами, полученными при использо-

вании других потенциалов [36, 41]. Предложенный 

потенциал можно использовать для моделирования 

диффузионных, термофизических свойств системы  

и эволюции сложных динамических процессов, так как 

потенциал хорошо воспроизводит постоянные решет-

ки, упругие константы, дисперсионное соотношение 

для фононов, энергии образования точечных дефектов 

в FeAl и Fe3Al. 

В работе [66] построен ЕАМ-потенциал для сис-

темы Al–Pd–Mn. Такая атомная система представляет 

большой интерес, так как образует много сложных 

соединений металлического типа. Такие сплавы об-

ладают высокой степенью сопротивления износу, 

имеют низкий коэффициент трения, поэтому могут 

быть использованы для покрытия различного рода 

инструментов. Также сплав Al–Pd–Mn обладает вы-

сокой каталитической активностью, что делает его 

пригодным для использования в качестве катализато-

ра в химических реакциях [4]. В цитируемой работе 

акцент был сделан на исследовании свойств   фаз, 

которые приближенно имеют структуру декагональ-

ных квазикристаллов с постоянной решетки 160 Å. 

При пластической деформации эти фазы показывают 

новый тип дислокаций – так называемые метадисло-

кации [39]. Метадислокации в настоящее время  

невозможно изучать с помощью квантово-

механических методов, так как их пространственная 

протяженность составляет около 200 Å и они вклю-

чают более 10000 атомов. Для определения парамет-

ров потенциала использовались силы, действующие 

на отдельный атом, энергия связи и механические 

напряжения на элементарных ячейках. Для парамет-

ризации потенциала был использован метод согласо-

вания сил [24], причем результаты, полученные из 

квантово-механических расчетов, используются  

в указанном методе как входные данные для иденти-

фикации параметров потенциала. Для описания пар-

ного взаимодействия и электронной плотности были 

выбраны по две функции: одна с осциллятором, дру-

гая без него. Функции парного взаимодействия вы-

глядят следующим образом: 
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где   – функция обрезания; 
cr  – радиус обрезания; 

h  определяет гладкость потенциала; eD  и   соот-

ветствуют глубине и ширине потенциальной ямы;  

er  – равновесное расстояние в решетке; 
1С  и 

1  – 

параметры, отвечающие за короткодействующее от-

талкивание; 
2С  и 

2  – «гасят» колебания осциллято-

ра с частотой .k  

Функции электронной плотности имеют вид 
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где параметр  отвечает за амплитуду; а   – за декре-

мент затухания. Во второй формуле 
1a  и 

2a  определя-

ют амплитуду осцилляторов;   – волновое число;   – 

декремент затухания. Ключевое различие двух типов 

используемых соотношений заключается в том, что  

у функции без осциллятора меньше подгоночных пара-

метров. Функция погружения получена из уравнения 

состояния Роуз [65] и выглядит следующим образом: 
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где 
0 1, ,F F q  – подгоночные параметры. При помощи 

этих функций были разработаны три потенциала: в ос-

нове первого потенциала лежали функция парного 

взаимодействия с осциллятором и простая функция 

электронной плотности, в основе второго – простая 

функция парного взаимодействия и функция электрон-

ной плотности с осциллятором, в третьем потенциале 

обе функции – парного взаимодействия и электронной 

плотности имели осциллятор. Общее число параметров 

составило 60, 48 и 66 соответственно. Идентификация 

параметров потенциала производилась путем миними-

зации следующего выражения: 

2 22
,E SZ w E F w S         

где E , F и S  – невязка энергии связи, сил, дейст-

вующих на атом, и механических напряжений на эле-

ментарных ячейках. Для минимизации выражения для 

Z использовались два метода: метод имитации отжига 

(Метрополиса) [37] и метод сопряженного градиента 

[16]. Для получения разных локальных конфигураций 

квантово-механические вычисления проводились в 

пакете VASP при температурах 600, 1100 и 1800 К. 

Расчеты были выполнены в обобщенном градиентном 

приближении с помощью PAW-псевдопотенциалов.  

В результате первый потенциал, содержащий меньше 

подгоночных параметров, показал самые большие 

среднеквадратичные отклонения по силам, энергиям  

и напряжению, и, наоборот, потенциал с большим ко-

личеством подгоночных параметров оказался более 
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точен. Все три потенциала могут воспроизводить ста-

бильные фазы чистых металлов, хорошо воспроизво-

дят энтальпию образования различных структур, со-

держащих псевдоикосаэдрические кластеры Маккея  

с различным количеством внутренних атомов алюми-

ния, с отклонением меньше чем 10 мэВ/атом  (2 %). 

Потенциал с наименьшим количеством подгоночных 

параметров не смог правильно предсказать температу-

ру плавления. Поскольку все три потенциала были 

разработаны для определения фазовой стабильности  

(и поэтому не использовались в выборке механических 

напряжений), то с их помощью не удается точно опре-

делить значения упругих постоянных. Автор цитируе-

мой работы предполагает использование потенциала 

для дальнейшего изучения образования и свойств ме-

тадислокаций.  

В настоящее время система Cu–Zr является объек-

том интенсивного изучения, поскольку при опреде-

ленных условиях может превращаться в металличе-

ское стекло. В работе [51] был построен потенциал 

Cu–Zr, в основу которого легли потенциалы для чис-

тых металлов Cu [50], Zr [48] и ранее предложенный 

этим же автором потенциал для Cu–Zr [49], данные 

дифракции расплава 
64.5 35.5Cu Zr ,  экспериментально 

полученные данные о плотности сплава при 1500 К и 

данные энтальпии смешивания расплавов [72]. Способ 

включения данных дифракции расплава в процедуру 

идентификации параметров многокомпонентного по-

тенциала был впервые предложен Менделевым и Сро-

ловицем в 2002 году [47]. Для его применения из неза-

висимых дифракционных измерений должны быть 

известны все три частные парные корреляционные 

функции – для взаимодействий типа «атом А – атом 

А», «атом В – атом В» и «атом А – атом В» (partial -

pair correlation functions, PPCF). При этом дифракци-

онные эксперименты в случае двухкомпонентных 

сплавов позволяют получить полный структурный 

фактор  QS  (total structure factor – TSF), который 

связан с полной парно-корреляционной функцией 

 rg  (total pair-correlation function – TPCF) через пре-

образование Фурье: 

    2

2

0

1 sin
1 1 ,

2

Qr
r Q Q dQ
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     g S  

где d – атомная плотность. Полный структурный фактор 

 QS  является взвешенной суммой частичных струк-

турных факторов  QS  (partial structure factors – 

PSFs): 
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где ix – атомная доля i-го компонента, а 
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где 
if – атомный множитель i-го компонента (так назы-

ваемый формализм Фабер-Зимана). Если пренебречь 

зависимостью Q от атомного фактора рассеяния, то за-

висимость TPCF от PPCF может быть записана сле-

дующим образом: 

2 2 2 2

1 1 11 1 2 1 2 12 2 2 222 .x k g x x k k g x k g  g  

Чтобы получить частично-парные корреляционные 

функции для бинарных систем, необходимо провести 

три независимых дифракционных эксперимента. Дан-

ные для двух дифракционных экспериментов уже полу-

чены для многих металлов; более того, в последнее 

время рентгеновские и нейтронографические экспери-

менты позволяют получать общий структурный фактор

 QS  с высокой точностью. 

Предложенный в работе [49] потенциал Cu–Zr пло-

хо воспроизводит второй и третий пики полного струк-

турного фактора, недооценивает плотность расплава на 

1 % и, что гораздо хуже, недооценивает энтальпию 

смешивания раствора 
64.5 35.5Cu Zr примерно в два раза.  

В цитируемой работе основное внимание уделено раз-

работке более совершенной функции перекрестного 

парного взаимодействия  

1

Ф ,
n

AB AB AB

k k

k

    

где 
AB

k – базовые функции определенного вида; 
AB

k  – 

некоторые коэффициенты; k–число базовых функций.  

В цитируемой работе по сравнению с работой [49] из 

подгоночной выборки были исключены данные, полу-

ченные методом согласования сил [24], вместо этого 

добавлены экспериментально полученные данные 

плотности расплава, энтальпии смешивания и TPCF. 

Построенный потенциал лучше воспроизводит  

плотность расплава и энтальпию смешивания при  

T = 1500 K, а также свойства структур с высоким со-

держанием меди. 

Подводя итоги достаточно краткого обзора со-

временных подходов к построению EAM-потен-

циалов для многокомпонентных систем, приведем и 

некоторое сопоставление упомянутых в обзоре работ 

(и, соответственно, подходов). В таблице приведена 

сравнительная характеристика потенциалов, предла-

гаемых в процитированных работах; авторы обзора 

сделали попытку выделить не только такие особенно-

сти потенциалов, которые можно отнести к их досто-

инствам, но и те физические параметры или особен-

ности, которые при использовании того или иного 

потенциала описать не удается. 
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Сравнительная характеристика применяемых EAM-потенциалов 

Comparative characteristics of different EAM potentials 

№ 
Материалы  

(атомные системы) 

Авторы, ссылка на 

источник 

Физико-механические свойства,  

хорошо описываемые потенциалом 

Физико-механические свойства,  

плохо описываемые потенциалом,  

другие недостатки 

1 Ni-Cu Foiles S.M. [27] Потенциал воспроизводит упругие посто-

янные с погрешностью меньше 10 %  

и значение удельной теплоты растворения 

с точностью до 0,1 эВ 

Сложности с верификацией параметров 

2 Cu, Ag, Au, Ni, Pt, Pd 

и их сплавы 

Foiles S.M. [28] Потенциалы правильно воспроизводят 

знак удельной теплоты растворения всех 

сплавов, для которых были известны экс-

периментальные данные, при этом средняя 

ошибка составляла 0,08 эВ или 40 % 

Сплавы с примесными атомами серебра 

и никеля показали ошибку в определе-

нии удельной теплоты растворения:  

110 и 47 % соответственно 

3 Cu, Ag, Au, Ni, Pt, Pd 

и их сплавы 

Johnson R.A. [33] Потенциалы правильно воспроизводят 

знак удельной теплоты растворения всех 

сплавов, для которых были известны экс-

периментальные данные, при этом средняя 

ошибка составляла 0,09 эВ или 45 % 

Для бинарных сплавов с Pd потенциал 

не воспроизвел знак удельной теплоты 

растворения, более того, эти значения 

были завышены на 0,3 – 0,6 эВ, то есть 

более чем на 300 % 

4 Al-Ni и Cu-Au Ward L. [74] Максимальные ошибки энтальпии смеши-

вания, упругого модуля и параметра ре-

шетки построенных потенциалов по срав-

нению с экспериментальными данными 

составили 0,015 эВ (6,7 %), 10 ГПа (6,4 %), 

0,07 Å (2,0 %) для Al-Ni и 0,009 эВ (18 %), 

7 ГПа (4,7 %), 0,04 Å (1,3 %) для Cu-Au 

Для построения многокомпонентных 

потенциалов по предложенной схеме 

требуются однокомпонентные потен-

циалы с похожими функциональными 

формами парного взаимодействия 

5 Fe–Ni–Cr Bonny G. [12] Потенциалы для чистых металлов хорошо 

воспроизводят упругие константы для Ni, 

энергии дефекта упаковки для Ni и Fe, 

энергию миграции вакансий для Ni и Cr. 

Итоговая ошибка при построении карты 

зависимости энергии дефекта упаковки от 

концентрации Cr и Ni составила 3.5 

мДж/м-2 или 1 %. Полученные упругие 

константы также хорошо совпадали с экс-

периментальными значениями, ошибка 

составила менее 10 % 

Плохо описывают энергию дефекта упа-

ковки для Cr и энергию миграции вакан-

сий для Fe. Имеют место самопроиз-

вольные фазовые превращения ОЦК ↔ 

ГЦК при температурах ниже температу-

ры плавления 

6 Fe–Ni–Cr Bonny G. [14] В работе [14] по сравнению с предыдущей 

работой [12] потенциал позволил лучше 

описывать свойства точечных дефектов 

Ошибка в определении упругих посто-

янных выше по сравнению с работой 

[12] 

7 W–H–He Bonny G. [15] Потенциал хорошо воспроизводит энергии 

образования междоузельных дефектов, 

энергии миграции для H и He, энергии 

связей H–H, H–He, He–He 

Сложности с верификацией параметров 

8 Fe–Cr Eich S.M. [23] Потенциал способен описывать энтропию 

колебательного движения молекул при 300 

и 1600 К, а также предсказывать предель-

ную растворимость атомов хрома в железе 

Потенциал неспособен точно воспроиз-

водить данные по упругим константам 

9 U–Mo–Xe Смирнова Д.Е. [69] Потенциал пригоден для изучения эволю-

ции дефектной структуры в U–Mo сплавах, 

так как с высокой точностью воспроизво-

дит упругие константы, коэффициент тер-

мического расширения и температуру 

плавления и энергию точечных дефектов 

для сплавов U–10Mo (U–10 wt %Mo),  

U–2Mo и U–Mo 

Коэффициеет теплового расширения 

примерно в два раза ниже эксперимен-

тальных значений 

10 Ni–Al–W Fan Q.-N. [25] Потенциал точно описывает свойства то-

чечных и линейных дефектов 

Сложности с верификацией параметров 

11 Ni–Al Мишин Ю. [54] Применим для исследования пластической 

деформации, разрушения, описания нару-

шения упорядоченности на атомарном 

уровне, диффузии и высокотемпературно-

го моделирования, так как хорошо воспро-

изводит точечные дефекты, энергию меж-

фазных границ и параметры термического 

расширения 

Не описывает идеальную структуру кри-

сталлической решетки, о чем свидетель-

ствуют расхождения экспериментальных 

и полученных в ходе расчетов данных 

относительных расстояний между пер-

выми двумя межатомными слоями 
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Окончание таблицы 

№ 
Материалы  

(атомные системы) 

Авторы, ссылка на 

источник 

Физико-механические свойства,  

хорошо описываемые потенциалом 

Физико-механические свойства,  

плохо описываемые потенциалом,  

другие недостатки 

12 Cu–Ag Williams P.L. [76] Хорошо воспроизводит энергии точечных 

дефектов и качественно воспроизводит 

фазовую диаграмму. Потенциал можно 

использовать для детального изучения 

атомистических механизмов фазовых пре-

вращений в наноразмерных частицах 

Потенциал дает заниженную энтальпию 

смешивания 

13 Cu–Ag Webb E.B. [75] Позволяет точно вычислить высокотемпе-

ратурную часть диаграммы состояния Cu–

Ag и получить приблизительную оценку 

эвтектической точки линейной экстрапо-

ляцией кривых плавления 

Воспроизводит лишь некоторые части 

экспериментальной фазовой диаграммы 

14 Cu–Ag Najafabadi R. [56] Точно описывает кривые растворимости 

твердого раствора Cu-Ag 

Не позволяет в полной мере воспроизве-

сти экспериментальные данные, по ко-

торым производилось построение 

15 FeAl и Fe3Al Ouyang Y. [61] Стабильно воспроизводит ГЦК- и ОЦК-

структуры для Fe и ГЦК для Al. Потенциал 

можно использовать для моделирования 

диффузионных, термофизических свойств 

системы и эволюции сложных динамиче-

ских процессов, так как потенциал хорошо 

воспроизводит постоянные решетки, упру-

гие константы, дисперсионное соотноше-

ние для фононов, энергии образования 

точечных дефектов в FeAl и Fe3Al 

Энергия миграции вакансий воспроиз-

водится плохо, расхождение с экспери-

ментальными данными для Al и Fe со-

ставило 10 и 27 % соответственно 

16 Al–Pd–Mn Schopf D. [66] Воспроизводит стабильные фазы чистых 

металлов, а также энтальпию образования 

различных структур, содержащих псевдо-

икосаэдрические кластеры Маккея с раз-

личным количеством внутренних атомов 

алюминия, с отклонением меньше чем  

10 мэВ (2 %) 

Не воспроизводит упругие постоянные 

17 Cu–Zr Менделев М.И. [51] Хорошо воспроизводит плотность расплава  

и энтальпию смешивания при T = 1500 K,  

а также свойства структур с высоким со-

держанием меди 

Занижает энтальпию смешивания рас-

твора CuZr примерно в два раза и плот-

ность расплава на 1 % 

 

Заключение 

 

В рамках обзора, разбитого на две логически свя-

занные части, рассмотрены работы, посвященные по-

строению, идентификации, верификации и использова-

нию потенциалов межатомного взаимодействия для 

широкого класса металлических и интерметаллических 

материалов. Современное развитие вычислительной 

техники позволяет имитировать поведение систем, со-

стоящих из миллиардов частиц. С одной стороны, этого 

явно недостаточно (и вряд ли когда-нибудь станет воз-

можным) для описания поведения материалов на уровне 

образца или конструкции, или для описания процессов, 

происходящих на более высоких, чем наномасштабные, 

уровнях. Однако, с другой стороны, в последние 10–15 лет 

появилось множество работ, в которых исследователи 

очень точно (даже по сравнению с экспериментальны-

ми методиками) определяют значения физико-меха-

нических свойств материалов, используя методологию 

молекулярной динамики, в частности EAM-потен-

циалы. Важно отметить, что EAM-потенциалы впервые 

позволили не только описать взаимодействия типа 

«атом-атом», но и свойства, поведение и процессы 

взаимодействия точечных и линейных дефектов; эти 

коллективные (с точки зрения атомной структуры) 

свойства могут позволить строить более точные и фи-

зически прозрачные модели материалов и процессов их 

деформирования.  
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