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Предложена методология нахождения объемного модуля упругости на основании молекулярно-ди-
намического моделирования. При помощи этой методологии было исследовано влияние размера
сферического кластера на объемный модуль упругости. Было показано, что, начиная с некоторого
критического размера кластера, модуль упругости начинает возрастать по мере уменьшения объема
структуры. В качестве объекта исследования были использованы кремний Si и кубическая форма
карбида кремния 3C-SiC.
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Нанокластеры кремния и карбида кремния ши-
роко используются для улучшения механических
свойств металлов и керамики. Кроме этого, нано-
кластеры являются прекрасной добавкой для улуч-
шения механических и термических свойств ком-
позитных материалов на основе эпоксидной смо-
лы. Они заполняют полости композита, а также
усиливают связи между полимерными цепями.
Однако механические свойства композиционных
материалов определяются не только объемной
концентрацией нанокластеров, но также и их ха-
рактерным размером [1]. При этом изменение ха-
рактерного размера нанокластеров может приво-
дить к изменению механических характеристик в
десятки раз. Необходимо отметить, что экспери-
ментальное исследование вопроса влияния разме-
ра нанокластера на характер физических процес-
сов осложняется масштабами явлений во времени
и в пространстве. Таким образом, актуальным ста-
новится проведение численных экспериментов, в
частности, моделирование методом молекуляр-
ной динамики [2, 3].

МЕТОДОЛОГИЯ И ФИЗИЧЕСКАЯ СИСТЕМА
В качестве физической системы рассматрива-

лись сферический кластер кремния Si и карбида

кремния, имеющего структуру цинковой обман-
ки (кубическая форма 3C-SiC). Диаметр класте-
ров изменялся в широком диапазоне значений
(от 3 до 22 нм для карбида кремния и от 4 до 33 нм
для кремния).

Кристаллический кластер, вписанный в сферу
определенного радиуса, вырезался из идеального
кубического образца, при этом диагональ этого
куба, проходящая через начало координат, совпа-
дала с направлением [1, 1, 1]. Полученная система
имеет не совсем сферическую форму, но для про-
стоты в дальнейшем мы будем использовать тер-
мин сферический кластер.

Интегрирование уравнения движения прово-
дилось с использованием скоростной модифика-
ции схемы Верле второго порядка точности по
временному шагу, а сам шаг по времени в числен-
ном расчете составлял 10–16 с. Для численного мо-
делирования был разработан и программно реали-
зован параллельный алгоритм, позволяющий про-
водить расчеты с использованием графических
процессоров (ГПУ) общего назначения компании
NVIDIA, поддерживающих технологию CUDA
(Compute Unified Device Architecture) [4].

Основным преимуществом метода молекуляр-
ной динамики (ММД) при моделировании про-
цессов на микроуровне является то, что ММД не
требует привлечения дополнительных моделей,
как это делается в механике деформированного
твердого тела. Таким образом, в основе предлага-
емого подхода лежит закон Ньютона (или теория
Гамильтона), при этом термодинамические и фи-
зические свойства материалов определяются по-
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тенциалом межатомного взаимодействия. Система
охлаждалась при помощи метода искусственной
вязкости, в результате чего ансамбль атомов в конце
процесса охлаждения находился в минимуме по-
тенциальной энергии [5]. При этом начальное со-
стояние системы было близким к нулю (10–7 К).
В рамках классической механики при температу-
ре системы, стремящейся к нулю, импульс также
стремится к нулю. Метод молекулярной динами-
ки не учитывает нулевые колебания системы.

В представленной работе для моделирования
процесса деформирования кремния был исполь-
зован потенциал Стиллинжера–Вебера [6], а для
исследования свойств карбида кремния был ис-
пользован потенциал, предложенный группой
Вашишты [7]. Оба этих потенциала хорошо апроби-
рованы для моделирования различных ударно-вол-
новых явлений в рассматриваемых веществах и
корректно описывают процессы разрушения на
микроуровне. И для кремния, и для карбида крем-
ния потенциал межатомного взаимодействия со-
стоит из суммы двухчастичной и трехчастичной
частей:

(1)

где U – полная потенциальная энергия системы,
а rij и rik – расстояние между атомами ij и ik.

В случае карбида кремния двухчастичная
часть (1) включает в себя члены, отвечающие за
пространственное влияние ионов, кулоновские
взаимодействия, заряд диполя и ван-дер-ваальсо-
вы взаимодействия:

(2)

константы потенциала Hij,  Zi, λ,  ξ,  при-
ведены в статье [7].

Трехчастичная часть (1) ответственна за струк-
турные трансформации под действием давления
и процесс плавления:
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Здесь Bijk определяет прочность связи,  – угол,
образованный векторами rij и rik, Cijk  γ – кон-
станты,  – функция Хевисайда, а r0 = 2.9 Å.
Значения констант, входящих в трехчастичную
часть потенциала межатомного взаимодействия,
приведены в статье [7].

С целью экономии вычислительных ресурсов
была выполнена модификация двухчастичной
части потенциала взаимодействия (2). Потенциал
был обрезан на расстоянии rc = 7.35 Å и сдвинут
таким образом, чтобы и потенциал, и его произ-
водная обращались в нуль на расстоянии радиуса
обрезания:

(6)

Для кремния двухчастичная часть потенциала
межатомного взаимодействия (1) определяется
следующим выражением:

(7)

где константы потенциала A, B,   можно
найти в [6].

Трехчастичная часть потенциала (1) для крем-
ния определяется как

(8)
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Здесь  – угол, образованный векторами rij и rik,
радиус обрезания r0 = 3.77 Å,   γ – констан-
ты [6].

Объемный модуль упругости является харак-
теристикой, описывающей упругие свойства ве-
щества под действием всестороннего сжатия, и
определяется как
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где V0 – первоначальный объем, а ΔP, ΔV – изме-
нение объема и давления.

В численном эксперименте проводилось квази-
статическое сжатие первоначально охлажденного
сферического кластера [4]. В качестве внешних па-
раметров задавалось конечное сжимающее давле-
ние и величина приращения давления 0.0001 ГПа
на каждом шаге (линейный рост внешнего давле-
ния).

При моделировании в рамках ММД необходи-
мо оперировать такими характеристиками, как
силы, действующие на атомы системы. Поэтому
на каждом шаге интегрирования определялись
силы, соответствующие прикладываемому сжи-
мающему давлению и действующие на поверх-
ностные атомы в направлении к центру масс кла-
стера:

(12)

где S – площадь поверхности кластера, а NS –
число поверхностных атомов.

Поверхностные атомы кластера определялись
при помощи анализа координационного числа
всех атомов системы (у поверхностных атомов
кремния и карбида кремния координационное
число меньше четырех).

Во время всего процесса сжатия проводилось
дополнительное охлаждение кластера при помо-
щи метода искусственной вязкости. В проводи-
мых численных экспериментах в качестве верхне-
го предельного значения была использована ве-
личина давления 1 ГПа. Выбор такой величины
позволяет гарантированно вести речь об исследо-
вании процессов в области упругих деформаций.

РАСЧЕТ ОБЪЕМНОГО МОДУЛЯ 
УПРУГОСТИ

На рис. 1 представлена временная динамика из-
менения объема кластера для кремния и для карби-
да кремния. Несмотря на то, что временной интер-
вал приложения внешнего давления был всего 1 пс,

⋅= − ,
S

P SF
N

последующее изменение объема кластера продол-
жалось несоизмеримо больший временной ин-
тервал.

Видно, что объем кластера перестает изме-
няться и выходит на постоянные асимптотиче-
ские значения к 80 пс для карбида кремния и в
районе 200 пс для кремния. Значительную роль в
установлении квазиравновесного состояния сжа-
того кластера играет его размер. Чем больше раз-
мер, тем больше времени требуется сжатой систе-
ме для установления конечного объема.

При определении объемного модуля упругости
для маленьких кластеров принципиальное значе-
ние приобретает корректное определение объема
рассматриваемой структуры. При определении
объема условно больших кластеров (диаметр пре-
вышает 10 нм для карбида кремния и 15 нм для
кремния) можно использовать обычное опреде-
ление объема сферы. При этом радиус определя-
ется как расстояние от центра масс системы до
максимально удаленного атома, который, тем не
менее, находится в пределах радиуса действия
других атомов системы.

Однако по мере уменьшения диаметра класте-
ра использование приближения сферы для опре-
деления его объема вносит значительные погреш-
ности в определение объемного модуля упруго-
сти. По этой причине необходимо использовать
более сложные подходы для определения объема
кластера. В представленной работе был использо-
ван алгоритм, основанный на триангуляции Де-
лоне и реализованный в свободно распространя-
емом пакете-анализаторе OVITO [9, 10].

На рис. 2 представлены зависимости объемно-
го модуля упругости от диаметра нанокластера.
Зависимости для кремния и для карбида кремния
показывают, что объемный модуль упругости K за-
висит от размера кластера и начиная с некоторого
критического значения резко возрастает по мере
уменьшения диаметра. Соответственно при увели-
чении размера значение K выходит на постоянные
асимптотические значения, которые составляют:
для кремния  ГПа, а для карбида кремния≈ 110K

Рис. 1. Зависимость изменения объема кластера от времени. а – кремний, начальный диаметр 16 нм, б – кубическая
форма карбида кремния, начальный диаметр 14 нм.
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 ГПа. Полученные в результате молеку-
лярно-динамического моделирования величины
несколько превышают экспериментальные зна-
чения: для кремния K = 95 ГПа, а для карбида
кремния K = 225 ГПа. Это связано с тем, что в ка-
честве физической системы рассматривается иде-
альная бездефектная структура [6, 7].

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе предложена методология нахождения
объемного модуля упругости на основании моле-
кулярно-динамического моделирования. С по-
мощью данной методологии были определены
объемные модули упругости для кремния Si и для
кубической формы карбида кремния 3C-SiC. Для
обоих веществ было показано, что начиная с не-
которого критического размера кластера объем-
ный модуль упругости начинает возрастать по ме-
ре уменьшения объема структуры. Соответствен-
но при увеличении размера структуры объемный
модуль упругости стремится к постоянному
асимптотическому значению, при этом отличие
от экспериментальных данных находится в пре-
делах 15–17%.
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MOLECULAR DYNAMIC CALCULATION OF BULK MODULUS
FOR SILICON AND SILICON CARBIDE
A. V. Utkina and Academician of the RAS V. M. Fomina,b

a Khristianovich Institute of Theoretical and Applied Mechanics, Siberian Branch of Russian Academy of Sciences,
Novosibirsk, Russian Federation

b Novosibirsk State University, Novosibirsk, Russian Federation

In presented paper a methodology for finding the bulk modulus by the method of molecular dynamics has
been proposed. The influence of cluster size on the bulk modulus was analyzed. It has been found a bulk mod-
ulus increase with decreasing of cluster size starting from certain critical volume. As a physical system, we
considered a spherical cluster of silicon and silicon carbide with a zinc blende structure 3C-SiC.
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