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ВВЕДЕНИЕ
Методы ускоренной молекулярной динамики

были разработаны как более эффективное, чем
молекулярная динамика (МД), средство динами-
ческого моделирования процессов, связанных с
так называемыми редкими событиями. Такими
событиями являются термически активируемые
переходы, исследование которых важно для по-
нимания процессов, определяющих, например,
диффузию в атомных системах. Промежутки вре-
мени между такими переходами существенно
больше продолжительности отдельно взятого пе-
рехода. Основа методов ускоренной молекуляр-
ной динамики – сокращение времени между дву-
мя последовательными редкими событиями.
Обязательным условием при этом является со-
хранение отношений вероятностей осуществле-
ния различных событий. Также критически важ-
на возможность оценки промежутков времени
между последовательными переходами. Это не-
обходимо для понимания не только динамики си-
стемы, но и характерных масштабов времени, в
которых она наблюдается, а также возможности
оценки таких характеристик, как, например, ко-
эффициент диффузии.

Методами ускоренной молекулярной динами-
ки являются: гипердинамика (ГД) [1], темпера-
турно-ускоренная динамика (ТУД) [2, 3], метод
параллельных реплик [4, 5]. В методе ГД ускоре-
ние моделирования путем введения смещенного

потенциала осуществляется за счет снижения
энергетических барьеров между различными со-
стояниями системы, что позволяет увеличить ча-
стоту переходов между этими состояниями. В ме-
тоде ТУД сокращение промежутков времени
между переходами достигается посредством уве-
личения температуры системы. В настоящей ра-
боте эти методы были объединены в рамках одно-
го более общего метода – температурно-ускорен-
ной гипердинамики (ТУГД). В объединенном
методе использовался смещенный потенциал ГД,
рассмотренный в [6].

ОБЪЕДИНЕНИЕ МЕТОДОВ ТУД И ГД
Пусть U(r1, r2, …, rN) – потенциал системы, со-

стоящей из N атомов. Будем использовать следу-
ющий смещенный потенциал U*(r1, r2, …, rN):

(1)
где ρi – расстояние от i-го атома до ближайшего
энергетического минимума. Функция V(ρ) имеет
следующий вид:

(2)

где V0 – значение энергии, на которое уменьша-
ются энергетические барьеры между энергетиче-
скими минимумами системы; R1, R2 – параметры
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смещенного потенциала; ϕ(ρi) – функция, обес-
печивающая непрерывность V(ρi) и некоторого
наперед заданного числа n ее производных. Пара-
метр R1 подбирается так, чтобы атомы как можно
реже отдалялись от минимума на большее рассто-
яние в процессе тепловых колебаний, а R2 выби-
рается меньшим, чем расстояния между энерге-
тическим минимумом и любой седловой точкой
потенциальной поверхности.

Для того чтобы не происходило тепловое рас-
ширение исследуемой системы, а также для улуч-
шения оценок изменения частот нормальных мод
системы при нагревании, используем метод ТУД
с измененным взаимодействием между атомами
системы. В такой модификации метода на i-й атом
системы будет действовать сила:

(3)

где U(r1, r2, …, rn) – Ui,min соответствует изменению
энергии системы в случае перемещения i-го ато-
ма в ближайший энергетический минимум.
Функция А(ρi) имеет следующий вид:

(4)

где Tlow – температура, при которой находится ис-
следуемая система; Thigh – температура, до которой
система нагревается при ТУД-моделировании.

С учетом (1) сила, действующая на i-й атом, за-
пишется в виде:

(5)

Моделирование описанной выше системы
происходит в соответствии с методом ТУД. Вы-
числения выполняются с измененным взаимо-
действием между атомами системы согласно (5).
При попытке перехода системы из одного состо-
яния в другое данная попытка фиксируется, а си-
стема возвращается в исходное состояние. При-
нятие некоторой попытки перехода и перевод си-
стемы в новое состояние осуществляется по
алгоритму, описанному в [2, 3]. Однако из-за из-
менения взаимодействия между атомами соглас-
но (5) время tlow, приписываемое переходу после
его принятия, рассчитывается следующим образом:

(6)
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где E – высота энергетического барьера в системе
с первоначальным потенциалом U(r1, r2, …, rN).

Чтобы дополнительно ускорить вычислитель-
ный процесс, силу Fi для атомов, которые не
участвуют в переходах, определяют следующим
образом:

(7)

ОПИСАНИЕ МОДЕЛИ 
И ПОЛУЧЕННЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

Для проверки предложенного метода модели-
рования ТУГД были проведены вычисления, в
которых степень достоверности полученных ре-
зультатов определяли путем их сравнения с ре-
зультатами, полученными методом классической
молекулярной динамики. Для получения доста-
точного количества событий термически активи-
рованных переходов моделирование атомной си-
стемы проводили в двумерном пространстве. Си-
стема представляла собой двумерный кристалл
меди, содержащий вакансию. При моделирова-
нии был использован потенциал Морзе [7], кото-
рый на расстояниях меньше 1 Å сшивался посред-
ством полинома пятой степени с потенциалом
Зиглера–Бирзака–Литтмарка [8]. Размер кри-
сталла составил 16 × 16 параметров решетки. В го-
ризонтальном и вертикальном направлениях бы-
ли установлены периодические граничные усло-
вия. Для поддержания постоянной температуры
кристалла использовали метод термической ван-
ны Берендсена [9]. Мгновенную температуру Т
определяли следующим образом:

(8)

где  – мгновенное значение средней кинетиче-
ской энергии атомов системы. Выражение (8) от-
ражает двумерный характер моделирования. Для
определения высот энергетических барьеров ис-
пользовался метод эластичной упругой ленты
(NEB – Nudged Elastic Band) [10].

Вдоль определенного направления постоян-
ная решетки кристалла была искусственно
уменьшена на 0.25%. Таким образом, доступные в
любой момент времени шесть переходов вакан-
сии разделились на два типа: два перехода вдоль
направления, в котором было произведено сжа-
тие, и четыре в других направлениях. В выраже-
нии (6) показатель степени 3/2 был заменен еди-
ницей вследствие перехода к двумерному про-
странству. Параметры R1 и R2 были приняты
равными, соответственно, 0.3 и 0.85 Å.

В каждом эксперименте было получено 500 пе-
реходов на расстояниях не меньше одной посто-
янной решетки от атомов диссипативных слоев
до начального и конечного положения атома, со-
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вершившего переход. В результате моделирова-
ния сравнивали функции распределения време-
ни, затраченного на атомный переход, получен-
ные с помощью объединенного метода ТУГД, и
соответствующие функции распределения, полу-
ченные методом классической МД. Для проверки
нулевой гипотезы о соответствии эмпирических
распределений, полученных обоими методами,
одному и тому же закону использовали критерий
однородности Смирнова [11].

Результаты моделирования представлены в
табл. 1. Из таблицы видно, что результаты, полу-
ченные методом ТУГД, лучше соответствуют дан-
ным МД-моделирования, чем результаты моде-
лирования методами ТУД и ГД, используемыми
по отдельности.

Следует также отметить, что моделирование
методом ТУД дает менее точные результаты, чем
метод ГД. Это объясняется тем, что увеличение
температуры системы согласно (5) приводит к из-
менению частот нормальных мод системы. Это
также видно из данных, полученных объединен-
ным методом ТУГД – повышение параметра Thigh
значительно ухудшает точность по сравнению с
повышением параметра V0. При этом параметры
для вычислений подбирали таким образом, чтобы
во всех случаях, кроме последнего в таблице, бы-
ли близкие ускорения вычислений по сравнению
с методом МД.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Представлен метод температурно-ускоренной

гипердинамики, объединяющий моделирование

методами гипердинамики и температурно-уско-
ренной динамики. Использована версия темпе-
ратурно-ускоренной динамики, в которой изме-
няется межатомный потенциал. На вводимые по-
тенциалы наложены одинаковые ограничения,
что не позволяет объединенному методу давать
ускорение в вычислениях по сравнению с мето-
дом молекулярной динамики, равное суммарно-
му ускорению составляющих его методов. Вместе
с тем показано, что объединенный метод позво-
ляет получать большую точность вычислений.

Особенно эффективным по сравнению с ори-
гинальными методами ускоренной молекуляр-
ной динамики предложенный метод может быть в
случаях, когда метод температурно-ускоренной
динамики может давать большую скорость вы-
числений, чем метод гипердинамики, но не поз-
воляет получать удовлетворительную точность
результатов при высоких значениях отношения
Thigh/Tlow. В этом случае снижение скорости вы-
числений из-за выбора меньшего значения Thigh
может быть частично компенсировано увеличе-
нием параметра смещения потенциала V0.
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Таблица 1. Моделирование двумерного кристалла, со-
держащего вакансию (t – среднее время между двумя
последовательными переходами; n – доля переходов,
совершенных в направлении сжатия кристалла; α –
уровень значимости, при котором удовлетворяется ну-
левая гипотеза)

Тlow, К Метод V0, эВ Thigh, K t, пс n α

500

МД – – 175 0.374 –

ГД 0.06 – 157 0.388 0.01

ТУД – 700 150 0.407 0.001

ТУГД

0.04 600 176 0.386 0.1

0.02 650 204 0.392 0.01

0.02 600 208 0.384 0.1
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Combining of Temperature-Accelerated Dynamics and Hyperdynamics Methods
E. V. Duda, G. V. Kornich

The technique of combining the methods of hyperdynamics and temperature-accelerated dynamics within
the framework of a general calculating method is presented. This method is used for atomic simulation of el-
ementary mass transfer events during the thermal diffusion in the bulk of deformed two-dimensional crystal
with vacancy. Results of simulation are compared with results obtained for the same atomic system using mo-
lecular dynamics method.

Keywords: hyperdynamics, temperature-accelerated dynamics, simulation, bias potential, vacancy defect,
diffusion.
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