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Выполнено моделирование диффузии вакансии в деформированном кристалле алюминия метода-
ми гипердинамики и классической молекулярной динамики. Используемый способ построения
смещенного потенциала для метода гипердинамики был ранее развит на примере двумерных систем
с использованием парных потенциалов. Настоящие результаты свидетельствуют о возможности
применения рассматриваемого смещенного потенциала в моделировании реалистичных трехмер-
ных систем с использованием многочастичных потенциалов. Исследована зависимость ускорения
моделирования методом гипердинамики по сравнению с молекулярной динамикой от температуры
и величины смещения потенциала.
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ВВЕДЕНИЕ

Гипердинамика [1] – один из методов уско-
ренного молекулярно-динамического моделиро-
вания. К этим методам относятся также темпера-
турно-ускоренная динамика [2] и метод парал-
лельных реплик [3]. Перечисленные подходы
были разработаны как способы динамического
моделирования процессов, важную роль в кото-
рых играют так называемые редкие события.
К таким событиям относятся переходы системы
между локальными минимумами потенциальной
энергии. Моделирование этих процессов метода-
ми классической молекулярной динамики (МД)
представляет большую вычислительную слож-
ность, так как продолжительность переходов ма-
ла по сравнению со временем, в течение которого
система находится в окрестности потенциально-
го минимума между переходами. Таким образом,
большая часть ресурсов при подобном моделиро-
вании расходуется на моделирование поведения
системы, находящейся около энергетического
минимума, а не на моделирование переходов. Для
решения данной проблемы были разработаны
методы ускоренной молекулярной динамики.
Они используются при моделировании различ-
ных систем начиная с кристаллов [4, 5] и заканчи-
вая биомолекулами [6, 7].

Основная идея гипердинамики состоит в по-
нижении барьеров между минимумами потенци-
альной энергии системы, т.е. в уменьшении энер-
гии активации переходов. Это достигается путем
введения, дополнительного слагаемого Ub в по-
тенциал системы:

(1)
где U0 – исходный потенциал межатомного взаи-
модействия в системе, U – смещенный потенци-
ал, используемый при гипердинамическом моде-
лировании. Существуют различные подходы к
построению Ub, которые постоянно развиваются.
Часть этих подходов представлена в [8–10]. Рас-
смотрим метод гипердинамики со слагаемым Ub,
для построения которого не требуется большого
количества вычислительных ресурсов. Такой спо-
соб построения потенциала U рассматривали ра-
нее в [11, 12], его тестировали на двумерных атом-
ных системах с применением парного потенциала.
В настоящей работе проводится моделирование
трехмерной атомной системы с использованием
многочастичного потенциала для демонстрации
применимости данного способа построения сме-
щенного потенциала при моделировании реали-
стичных систем. Критерием корректности полу-
чаемых результатов является их соответствие дан-
ным, полученным методом МД.
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УДК 538.953



ПОВЕРХНОСТЬ. РЕНТГЕНОВСКИЕ, СИНХРОТРОННЫЕ И НЕЙТРОННЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ  № 11  2020

МОДЕЛИРОВАНИЕ ДИФФУЗИИ ВАКАНСИИ 85

МЕТОДИКА
При моделировании используется потенциал

следующего вида:

(2)

где суммирование происходит по атомам систе-
мы, слагаемое Ub,i определяется выражением:

(3)

где V0 – параметр, на значение которого снижает-
ся высота потенциальных барьеров системы; ρi –
расстояние от i-го атома до ближайшего миниму-
ма потенциальной энергии; R1, R2 – параметры
потенциала; функция ϕ(ρi) обеспечивает непре-
рывность Ub,i, а также некоторого числа ее произ-
водных.

Особенности данного потенциала, а также огра-
ничения, накладываемые на параметры R1 и R2,
рассмотрены в [11]. Для всех вычислений, резуль-
таты которых описаны ниже, параметр R1 прини-
мал одно из следующих значений: 0.26, 0.27, 0.28,
0.3 Å, а параметр R2 – 1.0, 1.1, 1.15 Å. Функция
ϕ(ρi) – полиномиальный сплайн пятого порядка,
состоящий из двух фрагментов.

Система представляла собой кристалл алюми-
ния, включающий вакансию. Образец содержал
8191 атом и был искусственно сжат в направлени-
ях [110] и [1 0], так что средние расстояния между
атомами в данных направлениях сократились на 1
и 0.5% соответственно. Таким образом, для ва-
кансии в любой момент времени существовали
конкурирующие переходы трех типов. Методика
модельных сжатий кристалла позволяет прове-
рить, будет ли гипердинамический подход давать
такие же частоты для различных переходов, что и
классический метод МД. В качестве исходного
потенциала U0 был применен многочастичный
потенциал Акланда [13]. Для установления и под-
держания постоянной температуры кристалла
был использован метод “термической ванны” Бе-
рендсена [14], который уже применялся нами
ранее [15, 16]. Интегрирование уравнений движе-
ния выполнялось согласно скоростному методу
Верле. Моделирование проводили при темпера-
турах 650, 600 и 550 К. При каждой температуре
было получено по 1000 переходов для каждого на-
бора параметров R1, R2, V0 методом гипердинами-
ки и столько же методом МД. Для сравнения ре-
зультатов, полученных различными методами,
использовали метод однородности Смирнова [17].
Данный метод применяли для подтверждения ги-
потезы о подчинении полученных методами МД
и гипердинамики выборок времен, проходящих
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между двумя последовательными переходами си-
стемы, одному закону распределения.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
Анализ результатов моделирования показал,

что выборки времен переходов, которые дает ме-
тод гипердинамики, подчиняются тому же закону
распределения, что и выборки, получаемые мето-
дом МД. Эта гипотеза была подтверждена на
уровне значимости 0.1 при V0, не превышающем
0.15 эВ, и на уровне значимости 0.05 при более
высоких значениях V0.

На рис. 1 представлена зависимость ускорения τ
по времени вычисления, получаемого при ис-
пользовании метода гипердинамики при сравне-
нии с классическим методом МД, от значения па-
раметра V0. Здесь τ определено следующим об-
разом:

(4)
где tMD и tHD – вычислительное время, затрачен-
ное на совершение системой 1000 переходов, при
использовании методов МД или гипердинамики
соответственно. В исследованиях при уменьше-
нии моделируемой температуры использовали
бóльшие значения V0. Однако в [11] было показа-
но, как при одинаковых значениях параметров
смещенного потенциала при низкой моделируе-
мой температуре могут быть получены менее точ-
ные значения, чем в случае высокой температу-
ры. В представленном здесь исследовании ухуд-
шения качества результатов удалось избежать
путем уменьшения значения параметра R1 при
понижении температуры. Это стало возможным,
поскольку при более низких температурах систе-
ма колеблется в меньшей пространственной об-
ласти около минимума энергии. С уменьшением
параметра R1 можно повысить значение парамет-
ра V0 без потери качества результатов.

На рис. 1 видно, что при одинаковых значени-
ях V0 вычислительное ускорение увеличивается с
ростом температуры. На графике с осью абсцисс
V0/kBT (рис. 2), видно, что выполняется следую-
щее соотношение:

(5)
где kB – постоянная Больцмана, Т – моделируе-
мая температура. Это хорошо согласуется с поло-
жениями метода гипердинамики, описанными
в [1]. Коэффициент пропорциональности в дан-
ном случае будет тем меньше, чем больше време-
ни будет расходоваться на нахождение расстоя-
ний ρi. Исследуемая в настоящей работе система
содержит малый процент атомов, которые могут
совершать перескоки в положение вакансии.
В выражении (2) суммирование проводилось
только по таким атомам и вычислялись только

MD HD,t tτ =

( )MD HD 0 B~ exp ,t t V k T
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соответствующие расстояния ρi. В представлен-
ном подходе это возможно, так как параметр R1
может быть различным для разных Ub,i. Полага-
лось, что значение R1 достаточно велико для всех
атомов, не соседствующих с вакансией, чтобы
они всегда находились в области ρi < R1. В этих
случаях Ub, i равен V0, и, таким образом, силы,
действующие на атомы в смещенном потенциале,
не отличаются от соответствующих сил в исход-
ном потенциале. Однако подобные предположе-
ния не являются обязательными, особенно в слу-
чае низких температур и больших значений V0.
Хотя они позволяют получить дополнительное
ускорение в несколько раз, данный выигрыш в
ускорении не сопоставим со значением экспо-
ненты в выражении (5). В частности, полученные
результаты при Т = 300 К и V0 = 0.3 эВ показыва-

ют, что величина отношения tMD/tHD порядка 105,
тогда как при Т = 650 К она составляет 102.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Описанный в [11] способ построения смещен-

ного потенциала был протестирован на трехмер-
ной атомной системе с использованием многоча-
стичного потенциала. Показано, что в этом слу-
чае метод гипердинамики позволяет получать
результаты, сопоставимые с результатами, кото-
рые дает метод классической МД. Получено, что
ускорение растет экспоненциально с увеличени-
ем параметров V0 и 1/T. Таким образом, при низ-
ких температурах, когда метод МД не позволяет
моделировать процессы переходов системы меж-
ду состояниями, метод гипердинамики дает воз-
можность такого моделирования.
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Рис. 1. Ускорение вычислений τ в зависимости от ве-
личины снижения энергетических барьеров V0 при
моделируемой температуре: 550 (1); 600 (2); 650 K (3).
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Рис. 2. Зависимость ускорения вычислений τ от отно-
шения величины снижения барьеров V0 к моделируе-
мой температуре Т.
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Hyperdynamics Simulation of Diffusion of Vacancy in a Crystal
E. V. Duda1, 2, G. V. Kornich2, *

1Zaporozhye State Medical University,  Zaporozhye, 69000 Ukraine
2Zaporozhye National Technical University,  Zaporozhye, 69063 Ukraine
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The diffusion of vacancy in a deformed aluminum crystal is simulated by the methods of hyperdynamics and
classical molecular dynamics. The method used to construct the bias potential for the hyperdynamic method
has been previously developed on the example of two-dimensional systems using pairwise potentials. The re-
sults indicate the possibility of using the considered biased potential for simulation of realistic systems via ma-
ny-body potentials. The dependences of acceleration of the simulation by hyperdynamics method in compar-
ison with the molecular dynamics on temperature and bias value of the potential have been studied.

Keywords: hyperdynamics, bias potential, accelerated molecular dynamics, diffusion, vacancy, simulation.
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