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Методом молекулярной динамики проведено исследование диффузии примесных атомов C, N, O в решетке ГЦК метал-
лов и влияния упругой деформации решетки на энергию связи и миграции примесных атомов. В качестве металлов были 
выбраны Ni, Ag, Al. Для рассматриваемых примесей рассчитаны энергии связи в октаэдрических и тетраэдрических по-
рах. Показано, что расположение примесных атомов в октапорах является энергетически выгодней, чем в тетрапорах – 
энергия примесных атомов в них отличается примерно на 1 эВ. С учетом того, что механизм диффузии примесных ато-
мов легких элементов в ГЦК решетке металлов представляет собой последовательное пересечение октаэдрических и 
тетраэдрических пор, рассчитаны значения энергии миграции примесных атомов C, N, O в рассматриваемых металлах. 
Полученные значения хорошо согласуются с эмпирическими зависимостями для диффузии примесных атомов в метал-
лах. Для рассматриваемых примесных атомов найдены зависимости энергии связи и энергии активации диффузии в Ni, 
Ag и Al от упругой деформации кристаллической решетки. Согласно полученным данным, упругая деформация почти 
не оказывает влияния на энергию примесного атома. Слабое снижение энергии происходит только при растяжении кри-
сталла. Влияние деформации на энергию миграции более выражено. При растяжении Ni и Ag энергия миграции примес-
ных атомов C, N, O монотонно снижается. Однако для Al картина противоположная: при растяжении энергия миграции 
примесных атомов в Al увеличивается. При этом сжатие в случае Al оказывает сравнительно большее влияние на энер-
гию миграции, чем растяжение. 
Ключевые слова: молекулярная динамика, металл, примесь, энергия миграции, энергия связи, упругая деформация. 

BINDING ENERGY AND MIGRATION OF IMPURITY ATOMS OF CARBON, NITROGEN 
AND OXYGEN IN THE CRYSTAL LATTICES OF NICKEL, SILVER AND ALUMINUM 
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Diffusion of impurity atoms C, N, O in lattice of fcc metals and effect of elastic deformation of the lattice on the binding and mi-
gration energy of the impurity atoms were studied by the method of molecular dynamics. Ni, Ag, and Al are considered as fcc 
metals. For the considered impurities, the binding energies in octahedral and tetrahedral pores were calculated. It is shown that 
the arrangement of impurity atoms in octa-pores is energetically more favorable than in tetra-pores – the energy of impurity at-
oms in them differs by about 1 eV. Taking into account the fact that the diffusion mechanism of impurity atoms of light elements 
in a fcc lattice of metals is a sequential intersection of octahedral and tetrahedral pores, the values of the migration energy of im-
purity atoms C, N, O in the metals under consideration were calculated. The obtained values are in good agreement with the em-
pirical dependences for the diffusion of impurity atoms in metals. For the impurity atoms under consideration, the dependences 
of the binding energy and the activation energy of diffusion in Ni, Ag, and Al on the elastic deformation of the crystal lattice 
were found. According to the data obtained, the elastic deformation has almost no effect on the energy of the impurity atom. A 
weak decrease in energy occurs only at the crystal tension. The effect of deformation on the migration energy is more pro-
nounced. When Ni and Ag are stretched, the migration energy of C, N, and O impurity atoms monotonously decreases. However, 
for Al, the picture is the opposite: the migration energy of impurity atoms in Al increases at the tension. Wherein, compression in 
the case of Al has a relatively larger effect on the migration energy than tension. 
Keywords: molecular dynamics, metal, impurity, migration energy, binding energy, elastic deformation. 
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Введение 

Взаимодействие примесных атомов с ме-
таллами представляет собой значительный на-
учный и технологический интерес, который 
имеет широкий диапазон применений в мате-
риаловедении. Атомы легких элементов (преж-
де всего, наиболее распространенных: кислоро-
да, азота, углерода), образуя в металлах дефек-
ты и фазы внедрения, обладают высокой хими-
ческой активностью и уже при низких концен-
трациях сильно влияют на свойства металлов. 
Являясь эффективными стопорами вакансий, 
дислокаций, границ зерен, примеси легких эле-
ментов значительно повышают прочность, 
твердость, фрикционные свойства одновремен-
но, как правило, с хрупкостью [1-3]. Для мно-
гих сплавов внедрения характерна высокая 
температура плавления и химическая стой-
кость. Несмотря на важность понимания меха-
низмов и процессов, лежащих в основе влияния 
легирования примесями легких элементов на 
свойства металлов, в настоящее время остается 
много вопросов, касающихся поведения приме-
сей на атомном уровне в металлической матри-
це. В частности, остаются недостаточно изу-
ченными вопросы, связанные с механизмом и 
характеристиками диффузии примесных ато-
мов в кристаллической решетке металлов с 
участием и без различных дефектов, в условиях 
деформации решетки. В этом случае эффектив-
ным инструментом исследований является 
компьютерное моделирование. 

Настоящая работа посвящена исследова-
нию с помощью молекулярно-динамического 
моделирования диффузии примесных атомов C, 
N, O в решетке ГЦК металлов и влияния упру-
гой деформации решетки на энергию связи и 
миграции примесных атомов. Из ГЦК металлов 
были выбраны Ni, Ag, Al. Этот набор из трех 
металлов уникален тем, что два из них имеют 
почти одинаковые радиусы атомов, тогда как 
другие два – почти одинаковые значения элек-
троотрицательности. Радиусы атомов: Al − 1,43 
Å, Ag − 1,44 Å, Ni − 1,24 Å [1]. Электроотрица-
тельности (шкала Полинга): Al − 1,61, Ag − 
1,93, Ni − 1,91 [4]. Таким образом, при получе-
нии различных зависимостей для данных трех 
металлов будет видна взаимосвязь либо с раз-
мером атомов, либо с электроотрицательно-
стью. 

1. Описание модели 

Моделирование проводилось с помощью 
метода молекулярной динамики. Расчетная 
ячейка кристалла имела форму параллелепипе-
да и содержала 8400 атомов. Граничные усло-
вия использовались периодические. Взаимо-
действия атомов металла друг с другом описы-
вались многочастичными потенциалами Клери-
Розато [5], построенными в рамках модели 
сильной связи. Потенциальная энергия i-го 
атома в этом случае находится с помощью вы-
ражения 
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Здесь А, p, q, ξ, r0 – параметры потенциала; rij – 
расстояние между i-м и j-м атомами. Парамет-
ры потенциалов Клери-Розато были взяты из 
работы [5].  

Для описания взаимодействий атомов при-
месей легких элементов с атомами металла и 
атомов примесей друг с другом были выбраны 
парные потенциалы Морзе: 

( ) ( )( )2expexp)( −α−βα−β=ϕ ijijij rrDr ,   (2) 

где α, β, D – параметры потенциала. Оба 
потенциала хорошо зарекомендовали себя в ря-
де расчетов, выполненных методом молекуляр-
ной динамики [6-17]. Поиск параметров потен-
циалов для рассматриваемых взаимодействий 
проводился в [6] по эмпирическим зависимо-

стям, наблюдаемым для большого ряда метал-
лов, имеющих примеси C, N или O. Для этого 
были выбраны наиболее известные и изучен-
ные характеристики: температура плавления 
или разложения соответствующего химическо-
го соединения металла с легким элементом и 
энергия активации диффузии примесного атома 
в кристаллической решетке металла. Для опи-
сания взаимодействий атомов примеси друг с 
другом в металлах за основу были взяты потен-
циалы, предложенные в работах [18-20]. Для 
связи С-С парный потенциал из [18] был 
трансформирован в потенциал Морзе. Для свя-
зей N-N и O-O были взяты потенциалы из работ 
[19, 20]. 
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Энергию активации миграции точечного 
дефекта в молекулярно-динамической модели 
можно найти двумя методами: статическим и 
динамическим [21]. Статическим методом, при 
знании траектории миграции дефекта, опреде-
ляется величина энергетического барьера на 
пути миграции. Динамический метод заключа-
ется в нахождении зависимости коэффициента 
диффузии от температуры D(T) при введении в 
расчетный блок одного дефекта рассматривае-
мого типа (в данном случае атома водорода). 
Динамический метод, помимо энергии актива-
ции диффузии, позволяет определить и пре-
дэкспоненциальный множитель в соответст-
вующем уравнении Аррениуса. Но в случае 
примесных атомов C, N, O имеется проблема, 
связанная со сравнительно высокой энергией 
их миграции. Энергия миграции примесных 
атомов во многих случаях даже выше энергии 
вакансионной диффузии (т.е. суммы энергии 
образования и миграции вакансии) [22-24]. 
Диффузия с такой энергией активации уже вы-
ходит за рамки возможностей метода молеку-
лярной динамики. Действительно, для расчета 
среднего числа скачков n примесных атомов 
(введенных в модель изначально) за время t 
можно использовать классическую формулу 
[25]: 







−ω=

kT
Etzn mexp0 ,                   (3) 

Здесь z – число соседних октапор (12 в ГЦК 
решетке); ω0 – частота колебаний примесных 

атомов; Em – энергия активации миграции при-
месного атома; k – постоянная Больцмана; Т – 
температура. Подставив средние значения (на-
пример, для миграции атомов азота в серебре), 
можно увидеть, что в среднем при температуре 
плавления 1235 К один скачек происходит 
примерно за 25000 пс. То есть продолжитель-
ности обычного молекулярно-динамического 
эксперимента (0,1–1 нс) даже при температуре 
плавления недостаточно, чтобы измерить ко-
эффициент диффузии примесных атомов в ме-
талле динамическим методом. В связи с выше-
сказанным, энергия миграции примесных ато-
мов C, N, O определялась только статическим 
методом. 

2. Результаты и обсуждение  

ГЦК и ГПУ кристаллические решетки, как 
известно, являются наиболее компактными для 
простых веществ. Коэффициент компактности 
(отношение объема атомов в элементарной 
ячейке к общему объему ячейки) для них равен 
0,74. Оставшийся объем приходится на, так на-
зываемые, поры или пустоты, которые подраз-
деляют на октаэдрические (рис.1а) и тетраэд-
рические (рис.1б). Условный радиус (радиус 
вписанной в пору сферы при условии, что ато-
мы в кристаллической решетке – твердые ша-
ры) октаэдрической поры составляет 0,41, а 
тетраэдрической – 0,22 радиуса атома [26]. 

                   
                                                        а)                                                               б) 

Рис.1. Расположение примесного атома (выделен черным цветом) в октаэдрической (а) и тетраэдрической 
(б) порах в ГЦК решетке. Крестиком показана «перевальная» точка 

Атомы C, N и O имеют близкие значения 
радиусов: 0,77 Å для С, 0,71 Å для N и 0,65 Å 
для O [1, 2]. Согласно многочисленным иссле-
дованиям, примесные атомы C, N, O занимают 
октаэдрические пустоты в ГЦК решетке метал-

лов [1, 3]. В настоящей работе с помощью мо-
лекулярно-динамической модели были рассчи-
таны значения энергий примесных атомов в 
обоих типах пор. Потенциальная энергия при-
месных атомов рассчитывалась по формуле 
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( )UUEa −= 02
1 ,                        (4) 

где U0 – энергия расчетной ячейки металла, 
не содержащей примесного атома; U – энергия 
расчетной ячейки с одним примесным атомом в 
той или иной поре. После введения примесного 

атома проводилась динамическая релаксация, в 
течение которой атомная структура переходила 
в состояние с минимальной потенциальной 
энергией. После релаксации расчетные ячейки 
охлаждались до 0 К. Полученные результаты 
приведены в таблице 1. 

Таблица 1. Энергия примесного атома в октаэдрической и тетраэдрической (в скобках) порах (эВ) 

 C N O 
Ni -0,375 (+0,482) -0,692 (+0,374) -1,882 (-0,675) 
Ag -0,353 (+0,352) -0,747 (+0,062) -1,857 (-0,880) 
Al -2,755 (-1,492) -2,627 (-1,419) -2,656 (-1,503) 

 
Приведенные в таблице значения можно 

также интерпретировать как половину работы, 
которую нужно затратить для помещения при-
месного атома из бесконечности в рассматри-
ваемую позицию (без учета разрыва химиче-
ских связей в исходных соединениях). 

В первую очередь, из таблицы видно, что 
положение всех рассматриваемых примесных 
атомов энергетически выгоднее в октаэдриче-
ской поре. Помещение примесного атома в тет-
раэдрическую пору в некоторых случаях (C и N 
в Ni и Ag) даже требует совершения положи-
тельной работы. Для примесей C, N, O разница 
энергий в окта- и тетрапоре, как видно из таб-
лицы, составляет примерно 1 эВ. Сравнивая ре-
зультаты, полученные для трех металлов Ni, 
Ag, Al, можно отметить сходство полученных 
данных для Ni и Ag и существенное отличие 
значений для Al. Ni и Ag имеют близкие значе-
ния электроотрицательности и связанные с ни-
ми глубины потенциалов. Для Al глубины по-
тенциалов наибольшие. Таким образом, на 
энергию примесных атомов преимущественно 
оказывает влияние глубина межатомных по-
тенциалов. 

В настоящее время считается, что атомный 
механизм диффузии примесных атомов C, N, O 
заключается в переходе примесного атома из 
одной октаэдрической поры кристаллической 
решетки в другую. В [10, 26] было показано, 
что примесному атому энергетически выгоднее 
переходить из одной октапоры в другую пере-
секая тетраэдрическую пору. 

Энергия миграции примесного атома в на-
стоящей работе определялась как разность рас-
четных ячеек, содержащих атом примеси в ок-
таэдрической поре и в позиции перевальной 
точки (в центре равностороннего треугольника, 
образованного атомами металла, рис.1а). В 
обоих случаях, перед расчетом энергий, прово-
дилась релаксация структуры и последующее 
охлаждение до 0 К. Полученные результаты 
приведены в таблице 2. Поскольку данные зна-
чения являлись одними из характеристик, по 
которым подбирались параметры потенциалов, 
они хорошо согласуются с эмпирическими за-
висимостями, найденными в [6] для диффузии 
примесных атомов в металлах. 

Таблица 2. Энергия миграции примесных атомов C, N, O в Ni, Ag, Al (эВ) 

 C N O 
Ni 1,57 1,86 2,04 
Ag 1,43 1,64 1,87 
Al 1,34 1,51 1,76 

 
В настоящей работе было также проведено 

исследование влияния упругой деформации 
кристаллической решетки металла на энергию 
связи и миграции примесных атомов. Одноос-
ная упругая деформация в модели задавалась 

путем изменения межатомных расстояний 
вдоль направления <110>. Деформация рас-
сматривалась от -3% (сжатие) до 3% (растяже-
ние). Для реальных металлов данные значения 
соответствуют уже пластической деформации, 
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однако в молекулярно-динамической модели с 
применением периодических граничных усло-
вий идеальный кристалл, не содержащий ника-
ких дефектов и границ раздела, в данном диа-
пазоне деформируется без образования  пла-
стических сдвигов. 

На рис.2 приведены полученные в настоя-
щей работе зависимости энергии связи примес-

ного атома от деформации кристаллической 
решетки. В первую очередь, следует заметить, 
что деформация почти не оказывает влияния на 
энергию примесного атома. Слабое снижение 
энергии происходит только при растяжении 
кристалла. 

     
                              а)                                                            б)                                                           в) 

Рис.2. Энергия примесного атома в зависимости от деформации кристаллической решетки:                                   
а) Ni, б) Ag, в) Al 

Влияние деформации на энергию миграции 
более выражено. На рис.3 можно видеть, что 
при растяжении Ni и Ag энергия миграции 
примесных атомов C, N, O монотонно снижает-
ся. Аналогичный результат был получен, на-
пример, экспериментально в [27] и с помощью 

компьютерного моделирования в [28-31] для 
самодиффузии в чистых металлах. Повышение 
коэффициента самодиффузии при упругом рас-
тяжении в [28] связывалось с увеличением доли 
свободного объема. 

     
                              а)                                                            б)                                                           в) 

Рис.3. Энергия миграции примесного атома в зависимости от деформации кристаллической решетки 

Для Al, как видно из рис.3, картина проти-
воположная: если для Ni и Ag энергия мигра-
ции примесных атомов при растяжении умень-
шается, то для Al – увеличивается. Причем, 
сжатие в случае Al оказывает сравнительно 
большее влияние на энергию миграции, чем 
растяжение. Потенциалы взаимодействия при-
месных атомов с атомами Al отличаются более 
глубокой энергетической ямой по сравнению с 
потенциалами для Ni и Ag. Видимо, это являет-
ся основной причиной. Отличие параметров 
решетки, как можно видеть при сравнении гра-
фиков для Ni и Ag (рис.3а и 3б), практически не 

влияет на характер зависимостей – они схожи 
для Ni и Ag. 

Заключение 

Методом молекулярной динамики прове-
дено исследование диффузии примесных ато-
мов C, N, O в решетке ГЦК металлов и влияния 
упругой деформации решетки на энергию связи 
и миграции примесных атомов. В качестве ме-
таллов были выбраны Ni, Ag, Al. Для рассмат-
риваемых примесей рассчитаны энергии связи 
в октаэдрических и тетраэдрических порах. По-
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казано, что расположение примесных атомов в 
октапорах является энергетически выгодней, 
чем в тетрапорах – разница энергии примесных 
атомов в них отличается примерно на 1 эВ. 

С учетом того, что механизм диффузии 
примесных атомов легких элементов в ГЦК 
решетке металлов представляет собой последо-
вательное пересечение октаэдрических и тетра-
эдрических пор, рассчитаны значения энергии 
миграции примесных атомов C, N, O в рассмат-
риваемых металлах. Полученные значения хо-
рошо согласуются с эмпирическими зависимо-
стями для диффузии примесных атомов в ме-
таллах. 

Для рассматриваемых примесных атомов 
найдены зависимости энергии связи и энергии 
активации диффузии в Ni, Ag и Al от деформа-
ции кристаллической решетки. Согласно полу-
ченным данным, упругая деформация почти не 
оказывает влияния на энергию примесного 
атома. Слабое снижение энергии происходит 
только при растяжении кристалла. 

Влияние деформации на энергию миграции 
более выражено. При растяжении Ni и Ag энер-
гия миграции примесных атомов C, N, O моно-
тонно снижается. Однако для Al картина про-
тивоположная: при растяжении энергия мигра-
ции примесных атомов в Al увеличивается. При 
этом сжатие в случае Al оказывает сравнитель-
но большее влияние на энергию миграции, чем 
растяжение. 

Исследование выполнено при финансовой 
поддержке Министерства науки и высшего 
образования РФ в рамках базовой части госу-
дарственного задания (проект 
№3.4820.2017/8.9). 
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