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Энергии образования точечных дефектов кубической фазы магнетита в DFT+U 
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Построение DFT+U-модели кубической фазы магнетита и ее дефектов из первых принципов – 

задача, актуальная для действующих и разрабатываемых в настоящее время приложений магнетита, а 

также для рассмотрения таких фундаментальных проблем физики конденсированного состояния, как 

переход Вервея. Существующие статические ab-initio модели кубической фазы имеют принципиаль-

ные отличия (например, наличие или отсутствие запрещенной зоны и отличий двух- и трехвалентных 

катионов в кубической фазе магнетита в моделях работ [1] и [2]) и дают противоречивые данные о 

свойствах дефектов кубической фазы [3].  

В докладе будет представлена наиболее точная, на наш взгляд, модель кубической фазы магне-

тита, позволяющая получать количественные характеристики ее точечных дефектов, имеющие хоро-

шее согласие с экспериментальными данными. Будут представлены результаты DFT+U расчетов энер-

гии образования пары Френкеля, состоящей из изолированной вакансии и изолированного междо-

узельного атома, в кубической фазе магнитного оксида Fe3O4. Будет обсуждаться проблема локальных 

минимумов в рамках задачи расчета свойств дефектов в DFT+U и данные, полученные в моделях с и 

без дополнительной симметризации спиновой плотности. Будет проведено сравнение полученных с и 

без эффективной поправки Хаббарда данных с экспериментальными данными. Будет показан размер-

ный эффект для конфигураций с дефектами и представлены результаты, полученные после проведения 

ab-initio молекулярной динамики для дефектных и бездефектных конфигураций.  

 

Работа выполняется при поддержке РФФИ (гранты 20-21-00159, 20-32-90081). 
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Физика режимов абляции, свойственных лазерному облучению металлов, моделируется с по-

мощью метода молекулярной динамики [1, 2]. Лазерная абляция, или облучение ультракороткими ла-

зерными импульсами, имеет практический интерес, затрагивающий как экспериментальные, так и тео-

ретические исследования [3–5]. На данный момент существуют теоретические методы, которые осно-

вываются на построении тепловых моделей [6], разборе баланса энергии испускания лазера [7], что 
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позволяет оценить воздействие лазерной абляции на поверхностное строение материала. В ходе лите-

ратурного анализа было установлено, что метод молекулярно-динамического моделирования позво-

ляет совместить теоретические прогнозы в области физики лазерной абляции и сопоставить их с экс-

периментально полученными данными. 

В настоящем исследовании проводилось изучение влияния ультракоротких лазерных импуль-

сов на изменения атомарной структуры металлов при высокотемпературном воздействии при абляции.  

В качестве механизма образования кластерных частиц рассматриваются процессы конденса-

ции облака эжектированных частиц, фазовый взрыв.  

Для идентификации кластеров система частиц была разделена на раздельные группы на основе 

критериев расстояния. Данное расстояние равняется удвоенному значению параметра решетки. Под 

разными кластерами подразумевается группа частиц, каждая из которых удаляется от частиц этой 

группы на расстоянии, не превышающем область отсечения. После идентификации кластеров частиц 

они окрашиваются в определенный цвет согласно их размеру. По мере увеличения количества частиц, 

принадлежащих кластеру, цветовая гамма менялась с пурпурного на красный. 

Для данного исследования проводилось моделирование нагрева, где сам процесс определяется 

возрастанием числа кластеров, представляющих собой отдельные частицы (рис. 1, а). При охлаждении 

число определяющихся кластеров сокращается, а размер данных кластеров возрастает, точнее, ранее 

эжектированные частицы соединяются в группы. Было установлено, что при изменении плотности ла-

зерного излучения количество кластеров возрастает. На рис. 1 число определяющихся кластеров 

уменьшилось с 32 до 24. Так, исходя из рассмотренной модели, реализуется механизм конденсации 

продуктов абляции. Именно для этого механизма свойственно образование малых кластеров частиц. 

 
Рис. 1. Представление распознанных кластеров через 10 (а) и 18 (б) пс времени, заданного при моделировании 

(q = 5 МВт/см2). Цветовая визуализация соответствует размерам кластеров 

 

Из рисунка видно, что число кластеров при увеличении давления уменьшается. Изменение их 

числа в процессе моделирования представлено на рис. 1.  

Из выше сказанного следует, что построенная молекулярно-динамическая модель дает возмож-

ность осуществить оценку части эжектированных частиц в результате нагрева расчетной ячейки. 

Проведено исследование формирования кластеров частиц при абляции. 
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Пылевая плазма, или плазма с конденсированной дисперсной фазой, представляет собой слабо 

ионизированный газ, в котором содержатся частицы конденсированного состояния микронных и суб-

микронных размеров. Такие частицы, находясь в плазменном окружении, заряжаются отрицательно в 

силу разности в подвижностях ионной и электронной компонент плазмы. Пылевая плазма наблюдается 

в космическом пространстве, в хвостах комет и в кольцах планет, также она активно исследуется в 

лабораториях. Интерес к изучению пылевой плазмы обусловлен как необычностью наблюдаемых в 

ней явлений – самоорганизация пылевых частиц в сложные упорядоченные структуры, перекачка энер-

гии из плазменной подсистемы в энергию пылевых частиц – так и практическое применение пылевой 

плазмы. Так, в методе напыления поверхностей в высоком электрическом поле генерируется пылевая 

плазма, пылевые частицы в которой представляют собой капельки наносимого на поверхность покры-

тия.  

Образование цепочечных пылевых структур экспериментально наблюдалось в большом коли-

честве экспериментов, включая эксперименты на международной космической станции [1, 2]. В усло-

виях микрогравитации формирование пылевых цепочечных структур связывают с эффектом, анало-

гичным электрореологическому в жидкостях [3]. Для экспериментального исследования цепочечных 

структур в плазме с КДФ в условиях земной гравитации, пылевые частицы инжектируются в область 

плазмы газового разряда, ограниченную специальной стеклянной коробкой [4, 5]. В этом случае фор-

мирование цепочечных структур объясняется наличием горизонтального конфайнмента из-за присут-

ствия стеклянной коробки и кильватерным следом [6]. В [4, 5] экспериментально исследовался вопрос 

об устойчивости цепочечных структур пылевых частиц от мощности газового разряда. 

В данной работе исследуется условие устойчивости цепочечных структур пылевых частиц в 

газоразрядной плазме. Исследование проводится с использованием разрабатываемого автором про-

граммного пакета «Open Ionwake», предназначенного для согласованного моделирования динамики 

плазменной и пылевой подсистем плазмы с конденсированной дисперсной фазы. В результате работы 

теоретически рассчитываются параметры плазменно-пылевой системы, при которых цепочечная 

структура пылевых частиц становится неустойчивой. Результаты данный работы могут быть в даль-

нейшем использованы при постановки экспериментов и для уточнения описания свойств плазменно-

пылевой системы. 
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