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Предмет исследования: модельный сплав CuAu I. 
Цель исследования: изучение влияния бивакансий разного типа на структурно-

энергетические характеристики сплава. 
Методы и объекты исследования: методом молекулярной динамики проведены компьютер-

ные эксперименты для расчетного блока упорядоченного сплава CuAu I со сверхструктурой L10 
Основные результаты исследования: вычислена энергия образования каждого типа би-

вакансии и энергетический выигрыш бивакансии по сравнению с двумя не взаимодействую-
щими вакансиями, определён наиболее энергетически выгодный тип бивакансии, показаны 
картины смещений атомов вблизи данного типа дефекта. 
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Введение 
Исследование процессов, происходящих в материалах (металлах и сплавах) на микро-

уровне, с помощью реальных экспериментов является очень сложной задачей, так как про-
цессы фазового перехода порядок-беспорядок-порядок имеют длительную протяженность во 
времени и регулируются законами, описываемыми на атомном уровне. 

Расположение атомов в сплавах зависит от концентрации входящих в их состав веществ. 
Упорядочивающиеся сплавы обладают рядом уникальных свойств, благодаря которым они 
находят свое практическое применение [2]. 

Изменения структуры материала, в том числе наличие в ней дефектов, оказывают влия-
ние на характеристики материала [1]. 

Вакансия относится к основным структурным дефектам кристаллической решетки. Би-
вакансия образуется из двух одиночных вакансий, расположенных на расстоянии одной ко-
ординационной сферы. 

В данной статье рассматриваются структурные изменения в модельном сплаве CuAu I 
при наличии в нем одной бивакансии. 

Ставилась задача определения энергии бивансии и выполнение расчета энергетического 
выигрыша кристалла с бивакансией по сравнению с кристаллом, содержащим две не взаимо-
действующие вакансии. 

Данные исследования проводились методом молекулярной динамики в рамках компью-
терного эксперимента при температуре, близкой к 0 К. 

Результаты и обсуждение 
В упорядоченном сплаве CuAu I атомы компонентов находятся в узлах гранецентриро-

ванной тетрагональной решетки, соответствующей структуре L10 (рисунок 1). 

 
Рисунок 1 – Элементарная ячейка сверхструктуры L10 

Расположение атомов в модельном сплаве CuAu I показано на рисунке 2. 

 
Рисунок 2 – Модель упорядоченного сплава состава CuAu I, соответствующего сверхструктуре L10. 

Темным цветом обозначены атомы Cu, светлым цветом – атомы Au 
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Параметры кристаллической решетки для каждого из трех направлений модельного сплава 
CuAu I были определены для температуры 0 К с использованием метода градиентного спуска. 
Межатомное взаимодействие задавалось с использованием парного потенциала Морзе: 

 ( )( ) 2KL ij KL ijr r
ij KL KL KLr D e eα αϕ β β− −= − , (1)

 
где , ,KL KL KLDα β  – параметры потенциалов, описывающих связи пар атомов сортов K-L; rij – рас-

стояние между атомами. 
Основным критерием вычисления параметров решетки сплава было условие минимума 

конфигурационной энергии модельного кристалла. 
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где ϕ – потенциальная функция взаимодействия пары отдельных атомов i и j; rij – расстояние 

между i-м и j-м атомами, М – число соседних атомов, i≠j. 
Получены следующие параметры решетки ax0=ay0=3,96Å (параметр a) и az0=3,65Å (пара-

метр c). Степень тетрагональности кристалла равна c/a=0,92, что согласуется с данными, по-
лученными при проведении экспериментальных исследований [3]. 

Количество атомов в трехмерном расчетном блоке было определено таким образом, что-
бы бивакансия не оказывала воздействие на граничные атомы. На расчетный блок наклады-
вались жесткие граничные условия. Бивакансия вводилась в центр модельной кристалличе-
ской решетки. Затем проводилась процедура релаксации по методу молекулярной динамики. 
Температура кристалла задавалась относительно низкой (10 К) для того, чтобы ни один из 
соседних атомов не мог мигрировать на место вакансии. 

Сила, действующая на атом в соответствии с потенциалами Морзе (1), вычислялась по 
формуле: 
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В таком состоянии кристалл подвергался релаксации в течение 10 Пс. После этого сплав 
охлаждался при 0 К до стабилизации положения атомов. Рассчитывалось новое значение по-
тенциальной энергии кристалла, и определялись положения атомов в конечном состоянии. 
После этого были получены картины смещений атомов после релаксации. 

В сплаве CuAu I возможны три типа бивакансий (рисунок 3). Бивакансии, образованные 
из вакантных узлов одного сорта, располагаются на моноатомных плоскостях в направлении 
<001>. Бивакансии, образованные из вакантных узлов разного сорта, – на биатомных плос-
костях в направлении <100> или <010>. 

   
 а) б) в) 

Рисунок 3 – Конфигурации бивакансий сплава CuAu I, образованные из вакантных узлов: 
а) Cu-Cu; б) Cu-Au; в) Au-Au 
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Вычисление энергии образования бивакансии определялось при 0 К в статической моде-
ли по формулам: 
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где EAB – энергия кристалла, содержащего две вакансии сорта A и B. 

Таким образом, энергия образования бивакансии равна разности энергий кристалла, со-
держащего данный дефект, и идеального кристалла, за исключением энергии, затраченной на 
восстановление двух атомов на поверхности кристалл. Энергия, затраченная на восстановле-
ние атома, равна половине значения энергии на атом данного типа.. 

Энергетический выигрыш кристалла вычисляется по формуле: 

 v2v EE2E −=∆ . (5) 
Полученные значения энергии образования двух не взаимодействующих вакансий, бива-

кансии и энергетического выигрыша для каждой конфигурации в статическом приближении 
содержатся в таблице 1. 

Таблица 1 – Изменение энергии связей при образовании пары вакансий в первом соседстве 
Типы 

вакансий 
Энергия не взаимодействующих 

вакансий (эВ) 
Энергия 

бивакансий (эВ) 
Энергетический 
выигрыш (эВ) 

Cu-Cu 7,146 6,785 0,361 
Cu-Au 7,525 7,141 0,384 
Au-Au 7,905 7,529 0,376 

Как показывают расчеты, наибольшей энергией образования обладает бивакансия из двух 
атомов Au так же, как и две одиночные не взаимодействующие вакансии из атомов этого типа. 
Это связано с тем, что атомы Au более тяжелые и менее подвижные по сравнению с атомами Cu. 
Однако наибольший энергетический выигрыш будет у бивакансии Cu-Au. Полученные резуль-
таты подтверждают факт того, что при термоактивации в случае наличия в сплаве одиночных 
вакансий, они будут стремиться к образованию вакансионных комплексов, например, бивакан-
сий. 

Статическая модель лишь частично описывает картину образования дефектов, так как в 
реальном мире происходит смещение атомов вблизи дефектов за счет разорванных связей. 
Поэтому методом молекулярной динамики для каждой конфигурации бивакансий и двух 
одиночных вакансий была проведена релаксация атомов. 

Изменение энергетических характеристик сплава при наличии в нем двух вакансий 
представлено схемой (рисунок 4). Во всех случаях расчетные блоки содержат одинаковое 
число атомов в объеме кристалла. 
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Рисунок 4 – Схема изменения энергий бивакансии и пары отдельных вакансий в различных 

приближениях и полученные энергетические выигрыши 

На схеме (рисунок 4) стрелками показаны варианты сравнения для случаев получения 
энергетических выигрышей. 

1) Выигрыш энергий кристалла с бивакансией по сравнению с парой одиночных вакан-
сий: 

a) ∆Eст – в статической модели, 
b) ∆Eдин – в динамической модели; 

2) выигрыш энергий при переходе от статической к динамической модели: 
c) δEбив – для бивакансии, 
d) δE2v – для пары не взаимодействующих вакансий (δE2v). 
Вычисление энергия образования бивакансии в динамической модели выполнялось по 

формулам: 
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В расчетах по формулам используются значения энергии, полученные при релаксации 

кристаллической решетки вблизи дефекта, но не учитываются процессы, происходящие на 
поверхности кристалла, в связи с ее неоднородностью. В таблице 2 приведены полученные 
значения описанных выше энергетических выигрышей бивакансионных комплексов. 

Таблица 2 – Изменение энергии связей при образовании бивакансий  
 Cu-Cu Cu-Au Au-Au 

∆Eст, эВ 0,361  0,384  0,376  
∆Eдин, эВ 1,431  0,514  0,550  
E2v, эВ 1,137  1,123  1,109  
Eбив, эВ 2,206  1,252  1,283  

Как было описано выше, в статическом приближении максимальный выигрыш энергии 
будет у бивакансии Cu-Au, тогда как в динамической модели наибольшим выигрышем будет 
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обладать бивакансия Cu-Cu, которая имеет наименьшую энергию образования. Наименьшей 
релаксационной поправкой обладает пара не взаимосвязанных вакансий Au-Au. 

На рисунке 5 приведены картины смещений атомов вблизи бивакансии на плоскости, со-
держащей данный дефект, и на проекциях двух предыдущих плоскостей для каждого типа 
бивакансий. Для удобства сравнения направлений релаксационных смещений атомов они 
приведены в увеличенном масштабе. 

   
 а) б) в) 

Рисунок 5 – Картины атомных смещений вблизи бивакансионного комплекса: 
а) Cu-Cu; б) Cu-Au; в) Au-Au 

В силу однородности атомов в бивакансиях Cu-Cu и Au-Au на моноатомных плоскостях 
с бивакансией, смещения атомов симметричны относительно заданных дефектов. При нали-
чии в сплаве бивакансии Cu-Cu ближайшие к свободным узлам атомы Au из двух соседних 
моноатомных плоскостей смещаются в сторону бивакансии, при этом атомы Cu на плоскости 
с бивакансией вынуждены двигаться в направлении, противоположном дефекту. В следую-
щих за ними моноатомных плоскостях атомы Cu притягиваются в сторону дефекта. При 
наличии бивакансии Au-Au на моноатомной плоскости с дефектом наблюдается неравно-
мерное смещение атомов Au в направлении вакантных узлов. Большему смещению подвер-
жены атомы Cu из соседних плоскостей, которые направлены в сторону дефекта, причем, 
чем ближе атомы к вакантным узлам, тем больше они смещены. Для бивакансии Cu-Au ха-
рактерно отсутствие симметрии, большие смещения атомов наблюдаются вблизи вакантного 
узла Cu. 

Вакансии, находящиеся на расстоянии далее одной координационной сферы, образуют 
комплексы вакансий и оказывают влияние друг на друга. Но это влияние уменьшается по 
мере удаления их друг от друга. 

Проводимые исследования показали, что энергии комплексов стремятся к значениям, 
соответствующим энергии двух одиночных вакансий. Пара вакансий Au-Au характеризуется 
меньшим радиусом взаимодействия по сравнению с парами Cu-Cu и Cu-Au. 
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Заключение и выводы 
В ходе проведения компьютерного эксперимента получены значения энергий образова-

ния точечных дефектов. Выявлены энергетически предпочтительные бивакансии, соответ-
ствующие паре вакансий в узлах Cu-Cu. 

Степень анизотропии смещений зависит от типа точечного дефекта и его месторасположения. 
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