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Метод молекулярной динамики, являющийся одним из чис-

ленных методов физики твердого тела, позволяет получить пол-
ную картину эволюции молекулярных систем [1]. Основу метода 
составляет численное интегрирование уравнений Ньютона для 
системы частиц (материальных точек), под которыми понимают-
ся отдельные атомы или фрагменты молекул, взаимодействие 
между которыми определяется выбранным потенциалом. Зада-
ние координат и скоростей всех частиц в исходный момент вре-
мени полностью определяет дальнейшее поведение системы. Ус-
реднение пространственных конфигураций частиц по траектори-
ям их движения, а также скоростей и энергетических характери-
стик позволяет получить информацию о структуре ансамбля час-
тиц, о термодинамических и кинетических свойствах системы, 
дает возможность рассчитывать макроскопические свойства ма-
териалов. 

Для интегрирования уравнений движения был выбран адди-
тивный алгоритм Верле [2]. Он характеризуется повышенной 
устойчивостью и быстрой релаксацией системы к равновесному 
положению, при этом выбор потенциала межатомного взаимо-
действия является решающим фактором, обеспечивающим точ-
ность расчетов в методе молекулярной динамики. 

Потенциал должен как можно точнее соответствовать реаль-
ному взаимодействию частиц в кристалле. Хотя методы ab initio 
приобретают все более важное значение, моделирование класте-
ров размером в несколько тысяч атомов, содержащих к тому же 
структурные несовершенства на длительных промежутках вре-
мени, проблематично. По этой причине поиск новых потенциа-
лов межатомного взаимодействия, является актуальным. 

Существует несколько десятков видов функциональных 
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форм потенциалов. Их выбор зависит от природы связей иссле-
дуемого вещества и характера задачи исследования. Самыми из-
вестными и широко используемыми функциональными формами 
являются потенциалы Китинга [10], Стиллинджера-Вебера [3], 
Терсова [4] и другие, которые хорошо адаптированы к расчетам 
равновесных конфигураций. Поэтому актуальным становится 
использование потенциала, параметры которого подгоняются 
под ab initio расчеты для типичных неупорядоченных конфигу-
раций. 

Несмотря на то, что функциональные формы потенциалов 
Стиллинджера-Вебера и Терсова достаточно гибко описывают 
множество равновесных конфигураций, их переносимость в бо-
лее широкий класс неупорядоченных (дефектных) структур ста-
вится проблематичной. Попытки описания неравновесных кон-
фигураций известными потенциалами приводит к неоправдан-
ным усложнениям функциональной формы потенциала. Так, не-
которые формы потенциалов содержат до четырех десятков па-
раметров [7]. 

Недавно такой эмпирический потенциал, учитывающий осо-
бенности окружения (EDIP потенциал – Environment Dependent 
Interatomic Potential) предложен группой Кексираса [5]. Его 
функциональная форма содержит 13 параметров, подогнанных 
под расчеты неравновесных конфигураций в кремнии методом 
функционала электронной плотности [6]. 

Энергия конфигурации { iR } записывается в виде суммы 
энергий каждого атома Е= ∑i iE , содержащих, в свою очередь 
двух- и трехсвязные компоненты: 

( ) ( )∑ ∑∑
≠ >≠≠

+=
ji jkik

iikij
ij

iiji ZRRVZRVE
,

32 ,,,
rr

. (1) 

Здесь ( )iij ZRV ,2  – взаимодействие между i и j атомами, яв-

ляющиеся ближайшими соседями, а ( )iikij ZRRV ,,3

rr
 – нецентриро-

ванное трехчастичное взаимодействие между i, j и k атомами, где 
j и k атомы прилегают к атому i. Оба типа взаимодействия зави-
сят от местоположения атома i, через его эффективное коорди-
национное число: 

( )∑
≠

=
mi

imi RfZ , (2) 
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f(Rim) – функция, характеризующую  вклад соседа m в координа-
цию i–го атома. Она имеет вид 
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где x=(r–c)/(a–c), α=3.1083847, a=3.1213820, b=3.1213820, 
c=2.5609104. 

Двухсвязный компонент V2 включает как отталкивающую и 
притягивающую компоненты 
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Компоненты в (4): A=7.9821730, B=1.5075463, ρ=1.2085196, 
σ=0.5774108, а ( ) 2ZeZp β−= , где β=0,0070975. 

Трехсвязная компонента V3 состоит из радиальной и угловой 
частей: 

( ) ( ) ( ) ( )iijkikijiikij ZlhRgRgZRRV ,,,3 =
rr

, (5) 

где )()(cos ikijikijijkijk RRRRl
rr

⋅== θ . Радиальная составляющая 
представлена в форме 
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где γ=1.1247945. Угловая компонента выражена уравнение 
( ) ( ) ( )( )( ) ( ) ( )( )[ ]22

1, ZlZQeZlh ZlZQ τηλ τ ++−= +−  (7) 
где λ=1.4533108, η=0.2523244, ( ) ZeQZQ µ−= 0 , Q0=312.1341346, 
µ=0.6966326. Зависимость τ(Z) построена путем сглаживающей 
интерполяции в специальных точках (Z=2, 3, 4, 6) 

( ) ( )ZuZu eeuuuZ 44 2
321

−− −+=τ  (8) 
с параметрами u1=–0.165799, u2=32.557, u3=0.286198, u4=0.66. 

Параметры описанного потенциала подбирались, исходя из 
ab initio расчетов кремневых кластеров, содержащих типичные 
дефекты: точечные (вакансии, междоузельный атом) и линейные 
(дислокации). Апробация потенциала проводилась путем расчета 
тех же параметров дефектов, что и методом ab initio. 

Сравнение результатов расчетов приведено в таблице. Ef – 
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энергия формирования дефекта (V – вакансии, I – муждоузель-
ный атом в тетераэдрическом (Т) или гексгональном (Н) поло-
жении). Ef 

rel – то же в отрелаксированном состоянии ∆Ef=Ef–Ef 
rel. 

 Ab initio EDIP SW T2 T3 

Ef 3.3-4.3 3.47 4.63 2.83 4.10 
∆Ef 0.4-0.6 0.25 1.81 0.02 0.40 V 
Ef 

rel 2.9-3.7 3.22 2.82 2.82 3.70 
Ef 3.7-4.8 6.15 12.21 5.85 6.92 
∆Ef 0.1-0.2 2.10 6.96 0.82 3.47 IT 

Ef 
rel 3.6-4.6 4.05 5.25 5.03 3.45 

Ef 4.3-5.0 6.68 17.10 5.39 8.22 
∆Ef 0.6-1.1 2.70 10.15 1.72 3.61 IH 

Ef 
rel 3.7-3.9 3.98 6.95 3.67 4.61 

Ec  4.65 4.63   Кристалл a  5.430 5.431   
В конце таблицы содержатся предварительные данные на-

ших расчетов для идеального кристалла с потенциалами Стил-
линджера-Вебера (SW) и EDIP потенциалами. 

Анализ представленных данных позволяет надеяться, что 
новый потенциал более корректно описывает разупорядоченные 
структуры в алмазоподобных полупроводниках. 
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