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ПОВЕДЕНИЕ КРАУДИОНОВ И ИХ КОМПЛЕКСОВ
В СЛАБОУСТОЙЧИВОМ СОСТОЯНИИ МАТЕРИАЛОВ

Методом молекулярной динамики в ГЦК-материале, находящемся в слабоустойчивом относительно внеш-
него термосилового воздействия состоянии, исследованы как изолированные краудионы, так и их комплексы.
Показано, что состояние системы с изолированными краудионами является слабоустойчивым, поэтому их ком-
плексы являются более выгодной конфигурацией межузельных атомов. Установлено, что даже при небольшом
внешнем термосиловом воздействии (термоактивации или прохождении продольной волны) одиночные крау-
дионы образуют гантель. В слабоустойчивом состоянии материала, которое реализуется в окрестности структур-
но-фазовых превращений, комплексы краудионов являются более устойчивыми конфигурациями. При этом объ-
емный краудионный комплекс является наиболее выгодным, причем фононное трение оказывает на него мень-
шее влияние.
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Введение

В металлических материалах вблизи структурно-фазовых превращений наблюдаются слабо-
устойчивые к внешним термосиловым воздействиям состояния [1–20]. В этих состояниях может
наблюдаться целый набор сменяющих друг друга структур или их смеси, при этом термодинами-
ческая разница структурных состояний очень мала, что означает малый энергетический барьер
между различными структурными состояниями. Появляющиеся в этих состояниях структурные
дефекты играют очень важную роль в структурно-фазовых превращениях системы, а в зависимо-
сти от предыстории и термосилового внешнего воздействия реализуется тот или иной путь пре-
вращения. Одним из таких дефектов является краудион.

Краудион, т.е. цепочка атомов, смещенных вдоль плотноупакованного направления, является
одной из возможных конфигураций собственного межузельного атома в кристаллических струк-
турах. Вызванная наличием избыточного атома деформация происходит, по преимуществу, имен-
но вдоль таких направлений, поэтому даже расположенные вдали от дефекта атомы смещаются
относительно своих положений в идеальной решетке. При этом краудионы легко перемещаются
вдоль плотноупакованных рядов, так как разделяющий два структурных состояния с равновесны-
ми положениями краудиона потенциальный барьер достаточно мал, и их движение носит явно вы-
раженный кооперативный характер. Данные дефекты могут играть значительную роль, например,
при пластической деформации в случае ограниченной подвижности дислокаций [21, 22]. В совре-
менном представлении смещение атомов плотноупакованных рядов при движении краудиона
представляет собой уединенную волну смещений и рассматривается как пример солитона [23–25].

Помимо одиночных краудионов моделировались и краудионные комплексы [26, 27]. При
этом было получено, что из-за высокой диффузионной подвижности межузельных атомов и даль-
нодействующих полей напряжений объединение дефектов внедрения в комплексы происходит
достаточно быстро. В [26] было показано, что после введения внедренных атомов в модельную
систему Ni3Al и последующего отжига при Тпл/2 краудионные комплексы в процессе релаксации
напряжений ориентируются в сторону вакансионного кластера. В [27] наблюдали, что группы ме-
жузельных атомов трансформировались в краудионные комплексы после прохождения через кри-
сталл продольной волны, распространяющейся со сверхзвуковой скоростью.

В данной статье рассматривается структура материала, находящегося в слабоустойчивом от-
носительно внешнего термосилового воздействия состоянии, при наличии в нем как изолирован-
ных краудионов, так и краудионных комплексов. При этом достаточно большое внимание уделя-
ется особенностям их поведения и движения при определенном типе внешнего термосилового
воздействия.
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Модель и методика моделирования

Рассматривалась модельная система, имитирующая объемный металл с ГЦК-решеткой. Рас-
четный блок модели включал 30000 атомов, который повторялся введением периодических гра-
ничных условий. Взаимодействие между атомами [29] описывалось парным потенциалом Морзе
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где D – энергетический параметр, соответствующий энергии диссоциации пары атомов (на графи-
ке ( )ijrφ = φ  – это глубина потенциальной ямы); α – параметр, определяющий жесткость межатом-

ных связей; 0reα×β = , r0 – равновесное расстояние между атомами. Так как ранее исследования
проводились на алюминии, то в данном случае изучался также алюминий, а значения параметров
потенциала взаимодействия были взяты из [29]. При этом слабоустойчивое состояние задавалось
таким образом, чтобы разделяющий два структурных состояния системы с равновесными положе-
ниями краудиона потенциальный барьер был достаточно мал. В этом случае внешнее термосило-
вое воздействие будет переводить систему из одного структурного состояния с равновесным по-
ложением краудиона в другое. Поскольку интерес в данном случае заключается в движении крау-
диона, постольку такое структурное превращение и представляет нашу цель. При этом примене-
ние простого полуэмпирического потенциала является вполне оправданным, так как упругие не-
линейные характеристики системы определяются объемным модулем упругости, по которому дос-
таточно точно подгонялись параметры потенциала [29]. Взаимодействие между атомами ограни-
чивалось пятью первыми координационными сферами. Температура расчетной ячейки задавалась
через начальные скорости атомов в соответствии с распределением Максвелла. Направление ско-
ростей задавалось случайно, но с условием, что суммарный импульс системы равнялся нулю (сис-
тема находилась в состоянии покоя):
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Здесь использованы следующие обозначения: vкв – среднеквадратичная скорость атомов; ξ – раз-
мерность системы; k – постоянная Больцмана; T – температура; m – масса атома; N – число атомов
в расчетной ячейке.

Компьютерный эксперимент выполнялся методом молекулярной динамики [30] с использо-
ванием программы [31]. Время одной итерации равнялось 10–14 с.

В начале эксперимента в соответствующие плотноупакованные ряды расчетного блока вне-
дрялись избыточные атомы, а соседние атомы перемещались из своих первоначальных положений
равновесия. После этого система охлаждалась в течение нескольких пикосекунд. Затем включа-
лась процедура релаксации возникших в системе напряжений, посредством ее разогрева возле 0 К.
Через определенные интервалы времени фиксировалось изменение структуры, происходящее в
процессе релаксации без диссипации энергии за пределы расчетного блока. Основным визуализа-
тором динамики структуры являлся визуализатор атомных смещений из начальных положений. В
случае выбранного единичного масштаба смещения изображались в виде отрезков, соединяющих
начальное и конечное положения атомов.

Дополнительно использовался визуализатор распределения потенциальной энергии, анало-
гичный описанному в [32]. С помощью данного визуализатора рассчитывалась потенциальная
энергия для каждого из атомов, а он окрашивался в определенный цвет (более темный цвет атомов
соответствовал меньшему значению энергии, а светлый – большему).

Рассматривались одиночные краудионы (ОК), состоящие из разного числа краудионов, пло-
ские краудионные комплексы (ПКК), представленные на рис. 1, а, и объемные (ОКК), пред-
cтавленные на рис. 1, б. ПКК представляют собой совокупность краудионов, расположенных в
соседних плотноупакованных рядах в одной плоскости {111}, а ОКК – несколько краудионов,
расположенных в параллельных плоскостях.
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Рис. 1. Фрагмент расчетного блока с плоским (а) и объемным (б) краудионными комплексами, со-
стоящими из четырех краудионов

Полученные результаты и их обсуждение

Начать исследование целесообразно с рассмотрения системы, содержащей одиночный крау-
дион и вакансию. Если краудион представляет собой «размытое» сгущение атомов вдоль плотно-
упакованного ряда, то вакансия является «размытым» разряжением, которое можно понимать как
антикраудион (следуя терминологии [23]). В процессе структурной релаксации центр краудиона,
являющийся лишним атомом, начинает смещаться в направлении антикраудиона. Он выталкивает
соседний атом и занимает место в узле кристаллической решетки. Посредством атомных столкно-
вений вновь образованный центр краудиона продолжает свое движение. При его приближении на
некоторое расстояние к вакансии происходит смещение целой группы атомов данного ряда, в ре-
зультате чего дефекты аннигилируют. Скорость движения атомов при этом значительно возраста-
ет. Время аннигиляции зависит от расстояния между центрами краудиона и вакансии. Очевидно,
что чем оно больше, тем через большее время наблюдается аннигиляция.

При релаксации напряжений в кристаллической структуре, содержащей межузельные атомы
и подверженной внешнему воздействию, плоские краудионные комплексы наблюдались не реже
объемных, хотя ОКК имеют меньшую энергию образования, чем плоские [26]. Это согласуется с
результатами [27]. Отмечено, что структура системы с одиночными краудионами не является ус-
тойчивой в конфигурационном отношении, несмотря на «закалку» системы на начальной стадии
эксперимента. В процессе структурной релаксации даже при небольшой термоактивации одиноч-
ные краудионы трансформируются в гантель. При этом чем больше начальная температура рас-
четного блока, тем на большем расстоянии от начального положения центра краудиона могла об-
разовываться гантель. Комплексы краудионов, в свою очередь, являются достаточно устойчивыми
к изменениям температуры. Ее повышение приводило лишь к тому, что краудионные комплексы
начинали смещаться. Например, движение плоского комплекса, состоящего из четырех краудио-
нов, было отмечено начиная с 400 К. Объемный комплекс, состоящий из такого же числа краудио-
нов, начинал двигаться с 200 К. Распад краудионных комплексов на отдельные составляющие на-
чинался при температурах, близких к температуре плавления кристалла.

Рассмотрим комплексы, имеющие различное число краудионов и вакансий, расположенных
на одном и том же расстоянии. Оказывается, чем большее число пар дефектов составляет ком-
плекс, тем за меньшее время дефекты аннигилируют. На рис. 2 приведена зависимость времени
аннигиляции от числа пар дефектов в комплексе. Эксперимент проводился с плоскими краудион-
ными комплексами (см. рис. 1, а). Центры дефектов были расположены на шести межатомных
расстояниях, начальная температура кристалла была равна 0 К, время отсчитывалось с начала экс-
перимента. Из рис. 2 несложно видеть, что с увеличением размеров комплекса время аннигиляции
уменьшается нелинейно, из чего следует, что, начиная с некоторого размера комплекса, время ан-
нигиляции будет изменяться очень незначительно. Действительно, при четырех краудионах в
комплексе время аннигиляции равно 0,31 пс, а при семи – 0,27 пс.

Время аннигиляции объемного краудионного комплекса, расположенного на том же расстоя-
нии от комплекса вакансий, как в предыдущем эксперименте, отличается от времени аннигиляции
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плоского краудионного комплекса незначительно. Так, например, время аннигиляции объемного
комплекса из четырех краудионов равно 0,3 пс.

В то же время одиночный краудион и вакансия, расположенные на дистанции в семь меж-
атомных расстояний, не чувствуют друг друга и, по-видимому, не взаимодействуют. Это проявля-
ется в том, что их аннигиляция не наблюдается даже в течение длительного времени эксперимен-
та. Вносимые этими дефектами структуры возмущения не достаточны в этом случае для их взаи-
модействия. Однако уже комплексы из двух краудионов и двух вакансий, расположенные на том
же расстоянии, аннигилируют через 0,91 пс.

Рассмотрим расчетный блок, содержащий
краудионные комплексы, через который проходит
продольная волна в направлении 1 10< > , т.е. в на-
правлении оси краудионов. За счет волнового про-
цесса комплексы приходят в движение. Продоль-
ная волна может возникать, например, в результате
ударной деформации, при интенсивном радиаци-
онном облучении, за счет резкого расширения ра-
зогретой области, ионной имплантации, а также
рекомбинации пар Френкеля [33–36]. В начале рас-
смотрим прохождение продольной волны, движу-
щейся со скоростью звука, которая для алюминия
равна 5105 м/с [37]. Продольная волна создается в
модели присвоением атомам соответствующей
скорости в направлении 1 10< > . В большинстве
выполненных экспериментов одиночный краудион,
пройдя некоторое расстояние (в среднем 13 меж-
атомных расстояний), образовывал гантель. Это
происходило после того, по-видимому, как его ско-

рость уменьшалась до определенного критического значения.
Плоские комплексы, состоящие из нескольких краудионов, являются более устойчивыми. Та-

кие комплексы продолжали свое движение в течение всего эксперимента. Скорость их движения,
по-видимому, не зависит от числа краудионов, так как время их аннигиляции с комплексами ва-
кансий отличается весьма незначительно независимо от расстояния между комплексами.

Проведенные численные эксперименты показали, что объемные краудионные комплексы
движутся с большей скоростью. Например, время аннигиляции состоящего из четырех краудионов
плоского краудионного комплекса с комплексом вакансий (комплексы располагались на 32 меж-
атомных расстояниях друг от друга) составило 5,78 пс. Аннигиляция объемного краудионного
комплекса с объемным вакансионным комплексом, расположенном на таком же расстоянии от не-
го, наблюдалась через 3,93 пс.

Рассмотрим случай, в котором продольная волна распространяется со сверхзвуковой скоро-
стью 104 м/с. Одиночный краудион образовывал гантель так же, как и в предыдущем случае, одна-
ко расположенную на большем расстоянии от его первоначального положения по сравнению с
предыдущим случаем. Скорость движения краудионых комплексов также не зависит от их коли-
чества. Однако воздействие подобной волны может приводить к тому, что от плоского комплекса
«отрываются» крайние краудионы. Рассмотрим этот случай подробнее. На рис. 3, а представлен
плоский краудионный комплекс, состоящий из четырех краудионов. Комплекс приведен в движе-
ние за счет прохождения продольной сверхзвуковой волны. В данном случае краудионы уже не
представляют собой равномерное сгущение атомов. Через некоторое время «нижний» краудион
отклоняется от прямолинейного движения за счет того, что один из атомов сместился из плотно-
упакованного ряда (рис. 3, б). В результате этого краудион прекратил свое движение, в то время
как остальной комплекс все еще двигался, однако уже с меньшей скоростью. Через некоторое
время межузельный атом вновь принимает краудионную конфигурацию, в результате чего данный
краудион возобновляет движение (рис. 3, в). В дальнейшем комплекс вновь объединяется
(рис. 3, г). Подчеркнем, это еще раз подтверждает, что краудионные комплексы являются более
выгодными конфигурациями.

Рис. 2. Зависимость времени аннигиляции
дефектов от размера комплекса, где n – число
краудионов в комплексе
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Рис. 3. Фрагмент расчетного блока, содержащего комплекс из четырех краудионов, через 0,25 пс (а),
0,40 пс (б), 0,85 пс (в) и 1,15 пс (г) от начала эксперимента. Линии соединяют начальные и конечные
положения атомов

На следующем этапе были исследованы краудионные комплексы, движущиеся при заданной
начальной температуре. Увеличение температуры кристалла приводило к уменьшению скорости
движения краудионов за счет фононного трения. Взаимодействие с фононами осуществляется в
направлениях, перпендикулярных к оси краудиона [38]. При этом на ПКК фононное трение влияет
в большей мере, чем на ОКК. Так, на рис. 4 приведена зависимость времени аннигиляции ком-
плексов, состоящих из четырех краудионов и вакан-
сий, в зависимости от температуры. Центры дефектов
были расположены на двенадцати межатомных рас-
стояниях друг от друга, время отсчитывалось от нача-
ла эксперимента. В движение комплексы приходили
за счет прохождения через них продольной волны,
распространяющейся в кристалле со звуковой скоро-
стью. Как видно из рис. 4, на время аннигиляции объ-
емных краудионных комплексов температура практи-
чески не влияет. Процесс движения таких комплексов
можно сравнить с бездиффузионными процессами,
например мартенситным фазовым превращением,
скорость которого также не зависит от температуры.

Следует отметить, что температура системы зада-
ется путем присвоения атомам кинетической энергии,
при этом направление вектора скорости каждого ато-
ма задается случайным образом. По этой причине
время аннигиляции комплексов даже при одной и той
же температуре могло получаться различным. На гра-

Рис. 4. Зависимость времени аннигиляции
краудионов и вакансий от начальной тем-
пературы. Ромбами отмечена зависимость
для плоского краудионного комплекса,
квадратами – для объемного комплекса
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фике приведены средние значения времени, полученные по результатам нескольких эксперимен-
тов. Несложно видеть, что у плоского краудионного комплекса при повышении температуры от-
клонение значений времени аннигиляции от линии тренда увеличивается.

Прохождение продольной волны, распространяющейся со сверхзвуковой скоростью, в ряде
случаев приводит к тому, что краудионный комплекс меняет направление своего движения. Это

обусловлено тем, что в таких случаях наблюдается
«разфокусировка» атомных столкновений, т.е. обра-
зующие краудионы атомы вместо кооперативного
движения вдоль плотноупакованного ряда начинают
двигаться несогласованно. При этом центр краудиона
может оказаться в соседнем ряду. Так, на рис. 5 пред-
ставлен результат одного из экспериментов, в кото-
ром плоский комплекс из двух краудионов трансфор-
мировался в более выгодный объемный комплекс, при
этом оси краудионов изменили ориентацию на на-
правление <011>.

Особо следует подчеркнуть следующее. Очевид-
но, что краудионам, так же как и точечным дефектам,
более выгодно образовывать комплексы, которые от-
дельные краудионы очень неохотно покидают. Так,
если одному из краудионов в комплексе придать не-
которую скорость, то это вызовет движение всего
комплекса, хотя и с меньшей скоростью по сравнению
с соответствующей скоростью в результате прохож-
дения волны через комплекс. Если краудион движется

со звуковой скоростью и достигает неподвижный краудион, расположенный в соседнем ряду, то
первый краудион прекращает свое движение, образуя покоящийся комплекс. В случае движения
краудиона со сверхзвуковой скоростью после его прохождения мимо покоящегося краудиона вто-
рой через некоторое время начинает движение, образуя в дальнейшем комплекс.

Заключение

Рассмотрены краудионные комплексы в слабоустойчивом состоянии относительно внешнего
термосилового воздействия. Слабоустойчивое состояние задавалось малым энергетическим барье-
ром между различными структуктурными состояниями системы. Показано, что состояние системы
с изолированными краудионами является слабоустойчивым, поэтому их комплексы являются бо-
лее выгодной конфигурацией межузельных атомов. Установлено, что даже при небольшом внеш-
нем термосиловом воздействии (термоактивации или прохождении продольной волны) одиночные
краудионы образуют гантель. В слабоустойчивом состоянии материала, которое реализуется в ок-
рестности структурно-фазовых превращений, комплексы краудионов являются более устойчивы-
ми конфигурациями. При этом объемный краудионный комплекс является наиболее выгодным,
причем фононное трение оказывает на него меньшее влияние.
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