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С помощью метода молекулярной динамики изу-
чено взаимодействие примесных атомов углерода, 
азота и кислорода с собственными межузельными 
атомами в ГЦК металлах: никеле, серебре и алюминии. 
Найдено, что собственный межузельный атом мигри-
рует в кристаллической решетке посредством двух 
механизмов: гантельного и краудионного. При этом 
для первого механизма, который заключается в сме-
щении на одно межатомное расстояние и поворот 
гантели <001>, характерны ломаные траектории ми-
грации атомов, для второго — прямые вдоль плотно-
упакованных направлений <011> в кристалле.

Рассчитаны энергии связи примесных атомов 
с собственными межузельными атомами в Ni, Ag и Al. 
Показано, что примесные атомы являются эффектив-
ными «ловушками» для сравнительно быстро мигри-
рующих в кристалле межузельных атомов. При вза-
имодействии межузельного атома и атома примеси 
межузельный атом принимает гантельную конфи-
гурацию с осью вдоль направления <001>, а примес-
ной атом располагается в ближайшей октаэдрической 
поре. Выяснено, что подвижность межузельных ато-
мов существенно снижается из-за наличия примесей 
в металле. Введение 10 % атомов примеси приводило 
к росту энергии миграции межузельных атомов в не-
сколько раз. При этом вклад краудионного механиз-
ма заметно снижался, а гантельного — повышался.

Ключевые слова: молекулярная динамика, металл, меж-
узельный атом, примесь, энергия связи, диффузия, ме-
ханизм диффузии.

The interaction of impurity atoms of carbon, nitrogen, 
and oxygen with self-interstitial atoms in FCC metals like 
nickel, silver, and aluminum is studied using the molecular 
dynamics method. It is found that the self-interstitial atom 
migration in the crystal lattice follows two mechanisms: 
dumbbell and crowdion. In this case, the first mecha-
nism that includes one interatomic distance displacement 
and the rotation of the <001> dumbbell is characterized 
by broken paths of atomic migration. The second mecha-
nism is described by straight paths along the close-packed 
directions <011> in the crystal.

The binding energies between impurity atoms and self-
interstitial atoms in Ni, Ag, and Al are calculated in the pa-
per. It is shown that impurity atoms are effective “traps” 
for interstitial atoms that migrate relatively quickly 
in a crystal. During the interaction of an interstitial and 
an impurity atom, the interstitial atom forms a dumbbell 
configuration with an axis along the <001> direction, and 
the impurity atom is located in the nearest octahedral pore. 
It is found that the mobility of interstitial atoms is signifi-
cantly reduced due to the presence of impurities in the metal. 
The introduction of 10 % impurity atoms leads to a several-
fold increase in the migration energy of interstitial atoms. 
At the same time, the contribution of the crowdion mecha-
nism is noticeably reduced while the dumbbell mechanism 
contribution is increased.

Key words: molecular dynamics, metal, interstitial, impu-
rity, binding energy, diffusion, diffusion mechanism.
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Введение
Взаимодействие примесных атомов легких элемен-

тов с металлами имеет большой научный и техноло-
гический интерес. Наиболее распространенные среди 
них — водород, кислород, азот и углерод — участву-
ют во многих инженерных и естественных процессах 
диффузионного происхождения, обладают высокой 
химической активностью и уже при низких концен-
трациях сильно влияют на свойства металлов [1, 2]. 
Наличие этих примесей в металлах приводит к суще-
ственному повышению их механических характери-
стик, изменению электрических и магнитных свойств. 
Обладая малыми размерами, по сравнению с размера-
ми атомов металла, примесные атомы легких элемен-
тов эффективно взаимодействуют с дефектами кри-
сталлической решетки металлов, оказывая влияние 
на подвижность дефектов и возможность их транс-
формации. 

Собственные межузельные атомы в качестве «ло-
вушек» рассматривают нечасто, тем не менее, соглас-
но расчетам, проведенным в [3, 4], они могут также 
иметь достаточно высокую энергию связи с приме-
сями, близкую к энергии связи примеси с вакансией. 
Например, для α-Fe и γ-Fe в [3] получены значения 
0,68 и 0,58 эВ соответственно. Строго говоря, в слу-
чае взаимодействия примесных атомов и с.м.а. «ло-
вушками» правильнее называть примесные атомы, 
поскольку с.м.а. являются гораздо подвижнее атомов 

C, N или O в решетке металла. С.м.а. обладают уни-
кальной диффузионной подвижностью, энергия ак-
тивации миграции с.м.а. существенно ниже энергии 
миграции других точечных дефектов [5, 6]. Механизм 
миграции с.м.а. неоднозначен и даже в чистом кри-
сталле имеет как минимум два варианта: гантельный 
и краудионный [7, 8]. 

В настоящей работе приведены результаты иссле-
дования с помощью метода молекулярной динамики 
взаимодействия примесных атомов легких элемен-
тов C, N, O с собственными межузельными атомами 
в металлах с ГЦК решеткой: Ni, Ag, Al. Выбор этих 
металлов объясняется уникальностью сочетания их 
свойств: два из трех металлов имеют почти одинако-
вые радиусы атомов (Ni — 1,24 Å, Ag — 1,44 Å, Al — 
1,43 Å [1]), тогда как другие два — почти одинаковые 
электроотрицательности (Ni — 1,91, Ag — 1,93, Al — 
1,61 [9]), которые косвенно связаны с прочностью свя-
зи атомов металла с примесными атомами.

1. Описание компьютерной модели
Расчетная ячейка в молекулярно-динамической 

модели включала 8400 атомов. На границы ячейки 
были наложены периодические граничные условия. 
Взаимодействия между атомами металлов описыва-
лись с помощью многочастичного потенциала Клери 
и Росато, построенного в приближении сильной свя-
зи [10]. В этом случае потенциальная энергия i-го ато-
ма определяется с помощью формулы
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где А, p, q, ξ, r0 — параметры потенциала; rij — рас-
стояние между i-м и j-м атомами. Все параметры по-
тенциалов для рассматриваемых металлов были взя-
ты из [10]. 

Для описания связи атомов Ni, Ag и Al с примес-
ными атомами C, N и O нами ранее были разработаны 
собственные потенциалы Морзе [11]. Потенциальная 
энергия пары атомов в этом случае определяется с по-
мощью выражения

                 ( )( ) 2−α −αϕ = β β −ij ijr r
ijr D e e ,                     (2)

где α, β, D — параметры потенциала. 
Параметры потенциалов Морзе в работе [11] были 

рассчитаны с учетом известных характеристик и эм-
пирических зависимостей для систем металл-при-
месь, таких как энергия активации диффузии при-
месного атома в кристаллической решетке металла, 
температура плавления или разложения соответ-
ствующей фазы внедрения и др. Кроме этого, была 

проведена дополнительная апробация потенциалов 
по энергии связи с вакансиями и дислокациями, по-
казавшая хорошее согласие с результатами других 
авторов.

Оба типа потенциалов, Морзе и Клери — Росато, 
часто использовались нами ранее в молекулярно-ди-
намических расчетах и хорошо зарекомендовали себя 
при вычислении различных характеристик металли-
ческих систем и моделировании различных процес-
сов [11−15].

Для описания взаимодействия атомов примеси 
друг с другом также применялись потенциалы Морзе, 
но для их нахождения были взяты за основу потенци-
алы, разработанные другими авторами. Для связи C-C 
потенциал из [16] был трансформирован в потенци-
ал Морзе. Потенциалы для связей N-N и O-O строи-
лись на базе потенциалов из работ [17, 18].

2. Миграция собственного межузельного атома 
в ГЦК решетке

В ГЦК кристаллической решетке обычно рассматри-
вают до шести различных позиций собственного межу-
зельного атома [5, 19]: в форме гантели (одновременно 
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двух атомов в одном узле), вытянутой вдоль направле-
ний <001>, <011> или <111>, в октаэдрической и тетра-
эдрической пустотах, в виде краудиона (лишнего атома 
в плотноупакованном ряду вдоль направления <011>). 
В настоящее время известно, что наиболее энергетиче-
ски выгодной и стабильной является гантельная конфи-
гурация с ориентацией <001> [5, 19, 20] (рис. 1а), а ган-
тель <111>, согласно исследованиям, проведенным в [5], 
является нестабильной и легко перестраивается в ган-
тель <001>. При этом энергии образования различных 
конфигураций собственного межузельного атома отли-
чаются не сильно, обычно не более 0,1–0,4 эВ [5, 19]. Это 
свидетельствует в пользу того, что конфигурация межу-
зельного атома может меняться, особенно с повышени-
ем температуры. В связи с этим механизм миграции соб-
ственного межузельного атома неоднозначен и может 
включать несколько вариантов.

В качестве основного механизма миграции соб-
ственного межузельного атома часто указывают так 
называемый гантельный механизм [21]. В этом слу-
чае межузельный атом в виде гантели <001> переме-
щается в соседний узел, при этом ориентация ганте-
ли меняется на 90° (рис. 1а).

В литературе указывается и другой механизм, 
называемый краудионным [22, 23]. Он представля-
ет собой последовательное перемещение лишнего 
атома вдоль плотноупакованного направления типа 
<011> (рис. 1б). Диффузия в этом случае происходит 
за счет небольших смещений вдоль атомного ряда, 
где находится краудион. При этом скорость пере-
мещения лишнего атома вдоль направления <011> 
сравнительно велика, а энергия активации мигра-
ции, напротив, мала. Краудионная конфигурация, 
согласно различным расчетам, является неустойчи-
вой и энергетически менее выгодной, чем гантель 
<001>, однако тем не менее данный механизм часто 
наблюдается в результате, например, радиационно-
го повреждения [22].

           a                                    б

Рис. 1. Варианты миграции собственного 
межузельного атома в ГЦК кристалле: 

а — смещение и поворот гантели <100>; 
б — краудионный механизм

Оба описанных выше механизма миграции име-
ют характерные особенности, связанные с тра-
екторией смещения атомов. В случае, например, 
краудионного механизма эти траектории преи-
мущественно представляют собой прямые линии 
вдоль направлений типа <011>. Для гантельного 
же, наоборот, ломаные, беспорядочные траектории, 
что легко объясняется с точки зрения теории веро-
ятностей. Действительно, вероятность того, что ме-
жузельный атом совершит два последовательных 
скачка в одном и том же направлении, для гантель-
ного механизма равна 1/12, а уже для трех после-
довательных скачков — 1/144, что уже близко к не-
возможному событию. 

На рисунке 2 приведен пример траекторий сме-
щений атомов в чистом алюминии вследствие ми-
грации собственного межузельного атома при 930 К. 
На рисунке хорошо видно, что траектории содер-
жат как ломаные (отмечены цифрой 1), так и прямо-
линейные участки (отмечены цифрой 2). В первом 
случае это результат действия гантельного меха-
низма, во втором — краудионного. Таким обра-
зом, собственный межузельный атом в ГЦК метал-
лах мигрирует посредством двух, сменяющих друг 
друга в случайном порядке, механизмов: гантель-
ного и краудионного.

Рис. 2. Траектории смещений атомов 
в результате миграции межузельного атома 
в Al при температуре 930 К в течение 50 пс: 

1 — механизм смещения и поворота гантели <100>; 
2 — краудионный механизм

Краудионная конфигурация межузельного атома 
является неустойчивой, временной, поэтому при ох-
лаждении во всех случаях межузельный атом прини-
мал гантельную конфигурацию вдоль направления 
<100>, которая, как уже говорилось выше, является 
энергетически наиболее выгодной.
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3. Взаимодействие примесного атома с собствен-
ным межузельным атомом

Примесной атом углерода, азота или кислорода 
при его введении рядом с собственным межузель-
ным атомом стремился образовать конфигурацию, 
изображенную на рисунке 3. Гантель <001> из ато-
мов металла не меняла ориентацию, а примесной 
атом смещался в центр ближайшей от гантели окта-
эдрической поры.

Рис. 3. Положение примесного атома 
рядом с собственным межузельным атомом 

(в виде гантели <001>) в ГЦК решетке. Позиции 
атомов показаны без учета релаксации структуры

В таблице 1 приведены рассчитанные значения 
энергии связи примесного атома C, N или O с соб-
ственным межузельным атомом в Ni, Ag и Al. Энергия 
связи вычислялась как разность потенциальной энер-
гии расчетной ячейки, содержащей межузельный 
атом и атом примеси на достаточно большом рассто-
янии друг от друга, которое исключает их взаимодей-
ствие, и потенциальной энергии расчетной ячейки, 
содержащей атом примеси рядом с межузельным ато-
мом, как на рисунке 3. При этом перед расчетом энер-
гии в обоих случаях проводилась структурная релак-
сация с последующим охлаждением до 0 К.

Таблица 1
Энергия связи примесного атома 

с межузельным атомом (эВ)
C N O

Ni 0,43 0,53 0,63
Ag 0,22 0,23 0,29
Al 0,86 0,66 0,45

В литературе нами было найдено для сравнения 
только значение для энергии связи примесного атома 
углерода с собственным межузельным атомом в ГЦК 
железе, найденное с помощью вычислений из первых 
принципов — 0,58 эВ [3]. Данное значение хорошо со-
гласуется с полученными в нашей работе.

Следует заметить, что все значения энергии свя-
зи, приведенные в таблице, положительные и сравни-
тельно большие, что говорит о том, что собственные 

межузельные атомы и атомы примесей эффективно 
взаимодействуют и тормозят миграцию друг друга. 
Причем, поскольку межузельные атомы гораздо под-
вижнее атомов примесей, правильнее, пожалуй, гово-
рить, что последние являются «ловушками» для меж-
узельных атомов, а не наоборот.   

Чтобы оценить влияние примесей на диффузион-
ную подвижность межузельных атомов, в настоящей 
работе были найдены энергии активации миграции 
межузельных атомов в чистых металлах и металлах, 
содержащих высокую концентрацию примесных ато-
мов — 10 ат.%. Энергия активации миграции опреде-
лялась с помощью так называемого динамического 
метода [5], который заключается в нахождении тем-
пературной зависимости коэффициента диффузии 
при введении в расчетную ячейку заданного количе-
ства дефектов рассматриваемого типа (в данном слу-
чае — одного собственного межузельного атома). Из-
за наличия как минимум двух механизмов миграции 
межузельного атома, гантельного и краудионного, 
энергия активации миграции, определяемая по на-
клону зависимости lnD от T-1, является в этом случае 
усредненной. Полученные в модели значения приве-
дены в таблице 2.

Таблица 2 
Энергия миграции межузельного атома 

в чистом металле и в условиях присутствия 
10 % примесных атомов (эВ)

без примеси C N O
Ni 0,09 0,38 0,30 0,34
Ag 0,07 0,17 0,20 0,19
Al 0,05 0,22 0,16 0,14

Как видно из таблицы, энергия миграции соб-
ственных межузельных атомов в чистых металлах 
сравнительно очень низкая. Межузельные атомы об-
ладают гораздо большей диффузионной подвиж-
ностью, чем, например, вакансии [5, 19]. В [19, 24] 
для сравнения приведены следующие значения энер-
гии миграции собственных межузельных атомов: 
0,04–0,15 эВ в Ni, 0,05–0,12 эВ в Ag и 0,03–0,1 эВ в Al.

Наличие примесей, как видно из таблицы 2, при-
водит к существенному снижению подвижности ме-
жузельных атомов и повышению энергии их мигра-
ции. При концентрации примесных атомов 10 ат.% 
энергия миграции собственных межузельных ато-
мов в рассматриваемых металлах увеличилась в не-
сколько раз. Следует заметить, что при этом и снизил-
ся вклад краудионного механизма — прямолинейные 
участки траектории смещения атомов наблюдались 
значительно реже (рис. 4). Снижение вклада крауди-
онного механизма, очевидно, обусловлено искажени-
ями кристаллической решетки, вызванными примес-
ными атомами.
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Рис. 4. Траектории смещений атомов в результате 
миграции межузельного атома в Ni, 
содержащем 10 % атомов кислорода, 

при температуре 1700 К в течение 100 пс

Заключение
С помощью метода молекулярной динамики изу-

чено взаимодействие примесных атомов углерода, 
азота и кислорода с собственными межузельными 
атомами в ГЦК металлах: никеле, серебре и алюминии. 
Найдено, что собственный межузельный атом мигри-
рует в кристаллической решетке посредством двух 
механизмов: гантельного и краудионного. При этом 
для первого механизма, который заключается в сме-
щении на одно межатомное расстояние и поворот 
гантели <100>, характерны ломаные траектории ми-
грации атомов, для второго — прямые вдоль плотно-
упакованных направлений <110> в кристалле.

В работе рассчитаны энергии связи примесных ато-
мов с собственными межузельными атомами в Ni, Ag 
и Al. Показано, что примесные атомы являются эффек-
тивными «ловушками» для сравнительно быстро ми-
грирующих в кристалле межузельных атомов. При вза-
имодействии межузельного атома и атома примеси 
межузельный атом принимает гантельную конфигу-
рацию с осью вдоль направления <001>, а примесной 
атом располагается в ближайшей октаэдрической поре.

Выяснено, что подвижность межузельных ато-
мов существенно снижается из-за наличия примесей 
в металле. Введение 10 % атомов примеси приводило 
к росту энергии миграции межузельных атомов в не-
сколько раз. При этом вклад краудионного механиз-
ма заметно снижался, а гантельного — повышался.
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