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Представлена математическая модель динамики перестройки структуры нано-
частиц сплавов после мгновенного термического воздействия (нагрева или охлаж-
дения). Модель основана на использовании метода молекулярной динамики много-
компонентных сплавов с атомными потенциалами Леннарда-Джонса и Морзе, 
а также начальных условий мгновенного расширения или сжатия правильной кри-
сталлической структуры наночастицы сплава. Численно исследованы закономер-
ности перестройки начально правильной атомной структуры наночастицы во 
времени. Показано, что в зависимости от числа атомов в наночастице возможны 
различные конечные установившиеся формы наноструктуры сплавов, как аморф-
ные, так и новые кристаллические структуры, отличающиеся от исходной кри-
сталлической наноструктуры сплава. Приведены численные результаты для нано-
частиц титана и сплава титана с никелем (нитинола).  
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Введение. Математическое моделирование нашло широкое при-

менение при проектировании композиционных материалов и созда-
нии образцов новой техники. В первую очередь исследования подоб-
ного рода проводятся с применением теории молекулярной динамики 
(МД). Основные теоретические положения МД и ее применения в ис-
следовании свойств материалов можно найти в отечественной [1–7] 
и зарубежной литературе [8–13]. Вычислительным экспериментам 
в данной области посвящены также современные труды [14–19]. 

Варьируемыми параметрами при разработке нанокомпозитов 
являются размеры и форма включений, их физико-механические ха-
рактеристики и геометрия расположения в матрице. Размер и форма 
наночастицы оказывает существенное влияние на такие физико-меха- 
нические свойства нанокомпозитов, как модуль упругости, предел 
прочности и др. Однако экспериментальное определение данных ве-
личин представляет сложную и трудоемкую задачу вследствие малой 
размерности исследуемых объектов и необходимости проведения 
многовариантных экспериментов.  

Кроме того, известные опытные данные противоречивы. К приме-
ру, в одних работах наблюдается уменьшение расстояния между ато-
мами в наночастице по мере удаления от центра наночастицы, а в дру-
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гих — ее рост [14]. В то же время опыт применения результатов кван-
тово-механических и молекулярно-динамических расчетов показыва-
ет, что их экспериментальная проверка не всегда обязательна [6]. 
В связи с этим представляется актуальным исследование вопросов за-
рождения, формирования и перестройки атомных структур сплавов 
теоретическими методами, т. е. методами математического моделиро-
вания. В настоящей статье методами молекулярной динамики иссле-
дованы особенности зарождения, перестройки и образования устойчи-
вых структур наночастиц, свободных от внешних воздействий. 

Постановка задачи и методика моделирования. Задача иссле-
дования процесса формирования равновесной конфигурации (формы) 
свободной от взаимодействия отдельной наночастицы методом МД 
включает следующие этапы: 

1) определение системы дифференциальных уравнений и зада-
ние начальных условий для них; 

2) выбор численного метода решения полученной системы и ре-
ализация выбранного метода в виде комплекса программ; 

3) расчет термодинамических параметров для равновесных кон-
фигураций наночастицы и визуализация полученных результатов. 

Атомистическое моделирование основано на математическом 
описании взаимодействия между атомами. При моделировании мето-
дом МД взаимодействия можно описать с помощью потенциальной 
функции 1 2( , , ...  ,  ),NU r r r

  
 определяющей зависимость потенциальной 

энергии системы из N  молекул (атомов) от их координат. Здесь 

ir  — 

радиус-вектор i-го атома, если начало координат находится в центре 
наночастицы. Силы, действующие на i-й атом, вычисляются из по-
тенциала 

1 2
1 2

( , , ..., )    
   ( , , ..., . )N

i i N
i

U r r r
F U r r r

r


   



     
                     (1) 

Наиболее простой вид межатомных потенциалов — парные по-
тенциалы, не имеющие квантово-механического обоснования и яв-
ляющиеся эмпирическими величинами. Параметры, входящие в со-
став потенциалов, выбираются таким образом, чтобы потенциалы 
правильно описывали некоторые свойства вещества. В приближении 
парных потенциалов энергия системы частиц представляется в виде 
суммы потенциальных энергий взаимодействия всех пар атомов: 

1 2
1 1( )

1
( , , ..., ) (   )

2
 ,

N N

N ij
i j j i

U r r r U r
  

    
                            (2) 

где r r r 
 

| |ij i j  — расстояние между атомами пары i–j; ( )ijU r  — 

парный потенциал для пары атомов i–j. 
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Наиболее часто применяемы в численных экспериментах подоб-
ного рода парные потенциалы Леннарда-Джонса и Морзе. 

Потенциал Леннарда-Джонса имеет функциональный вид 

12 6

( ) 4 ,ij
ij ij

U r
r r

                   
                                  (3) 

где   и   — постоянные коэффициенты, характерные для конкрет-
ного материала и имеющие размерности длины и энергии соответ-
ственно. 

Расстояние между атомами, при котором этот потенциал достигает 
минимального значения, составляет min 1, 22 , r  а минимальное зна-

чение потенциала min . U  Член, обратно пропорциональный 

12-й степени расстояния, описывает отталкивание на близких расстоя-
ниях. Отталкивания возникают, когда электронные оболочки атомов 
начинают перекрываться, при этом энергия системы резко возрастает. 
Член, обратно пропорциональный шестой степени расстояния, моде-
лирует притяжение на больших расстояниях, связанное с диполь-
дипольным взаимодействием. Постоянные коэффициенты   и   
определяются эмпирическим путем для обеспечения равенства глуби-
ны минимума потенциала и энергии связи металла 0.  Положение ми-

нимума потенциала должно соответствовать равновесному расстоя-
нию между атомами. 

При моделировании металлов потенциал Леннарда-Джонса не 
пригоден для получения количественных данных, однако ввиду сво-
ей простоты он широко используется в случаях, когда целью модели-
рования является изучение качественных закономерностей, общих 
явлений, а не получение конкретных данных. 

Потенциал Морзе имеет форму 

0 02 ( ) ( )( ) 2 ,        
ij ijr r r r

ijU r e e                          (4) 

где ,  ,  0r  — эмпирически подбираемые коэффициенты, позволяю-

щие уточнять потенциал, энергию связи, модуль всестороннего сжатия 
и параметр решетки, характерные для определенного материала. 

Потенциал Морзе часто используется для моделирования свойств 
металлов. 

При моделировании бинарных сплавов, состоящих из атомов A  и 
,B  вместо функции ( ),ijU r  характеризующей взаимодействие двух 

атомов одного сорта, необходима функция, описывающая взаимо-
действие каждого типа пар атомов. В бинарном сплаве, состоящем из 
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атомов A  и ,B  необходимо моделировать три функции ,AAU  BBU  

и ,ABU  описывающие взаимодействие между различными типами 

атомов. В настоящей статье выражения этих функций использова-
лись такие же, как в традиционных потенциалах, например, потенци-
ал Морзе для сплавов имеет вид 

2( ) 2 .      
KL KLr r

KL KLU r e e                               (5) 

Здесь пара KL  принимает значения ,AA  ,BB  .AB  Эмпирические ко-
эффициенты в этом случае подбираются такими, чтобы обеспечить 
выполнение свойств сплавов. 

В работе используется классический метод МД, согласно кото-
рому решается система уравнений второго закона Ньютона 

,


i i im a F                                                   (6) 

где ,im  2 2/
 

i ia d r dt  — масса и ускорение i-й частицы (атома или 

молекулы) соответственно; 1 2  ( , , , . ) . .i i NF U r r r 
   

 — сила, действу-

ющая на i-ю частицу. 
Метод МД является детерминистическим. 
Для составления и решения уравнений движения атомов необхо-

димо рассчитывать силы, действующие на них: 

1
1

( , ..., )
( , ...,

  
 ) .N

i i N ij
i ji

U r r
F U r r f

r 


    

 
    
                       (7) 

В настоящей работе при моделировании с помощью классическо-
го метода МД используются парные потенциалы вида (2), (3). Тогда 
для потенциала Леннарда-Джонса 

12 6

13 7

2
24

  
   

  


ij

ij ij

f
r r

                                   (8) 

и для потенциала Морзе  

0 02 ( ) ( )2 .         


ij ijr r r r

ijf e e                            (9) 

Для интегрирования уравнений в данной статье использован ско-
ростной алгоритм Верле, описанный в работе [1], позволяющий рас-
считывать радиус-векторы и скорости частиц по формулам: 

21
( ) ( ) ( ) ( ) ;

2
      

   
r t t r t v t t a t t                         (10) 
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 / 2 ( ) ( ) / 2    
  
v t t v t a t t .                             (11) 

Здесь t  — время; t  — приращение времени или шаг по времени; 
v  — скорость. 

Результаты моделирования. Моделирование проводилось для 
разного количества атомов в наночастицах титана, а также сплава 
никеля и титана (нитинола). 

Сначала рассмотрим случай частицы титана, состоящей из 1000 ато- 
мов. В начальный момент времени было принято, что начальные ско-
рости атомов 0 0,iv  0 00,95 ,i ix x  Å.2,74a  Начальные координаты 

задавались для кристалла с изначально сжатой (на 5 %) примитивной 
кубической кристаллической решеткой и параметром решетки (меж-
атомным расстоянием) .a  Для вычисления потенциальной энергии 
межатомного взаимодействия использовался потенциал Леннарда-
Джонса с параметрами: Å,2,58   4,85   эВ. Первоначальный 

объем частицы 20,3 нм3, шаг по времени 1410 , t  выполнено 600 
итераций. 

На рис. 1 и 2 показана эволюция системы от начального состоя-
ния к конечному. Можно сделать вывод о том, что кристаллическая 
структура становится похожей на простую гексагональную кристал-
лическую решетку. На рис. 3–5 приведены результаты расчетов для 
наночастицы титана, состоящей из 1000 атомов. 

 

Рис. 1. Начальная кристаллическая структура наночастицы титана 
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Рис. 2. Конечная форма наночастицы титана после 
завершения перестройки структуры 

 

Рис. 3. Изменение во времени потенциальной энергии наночастицы титана 
в процессе перестройки структуры 

 

Рис. 4. Изменение во времени расстояния между двумя атомами 
в наночастице титана 
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Рис. 5. Изменение во времени потенциала Леннарда-Джонса 
между двумя атомами в наночастице титана 

 
Рассмотрим теперь случай частицы нитинола, состоящей из 1000 ато- 

мов. Пусть начальные скорости атомов 0 0,iv  начальные координа-

ты зададим для кристалла с исходно расширенной (на 5 %) прими-
тивной кубической решеткой 0 01,05i ix x  и параметром решетки 

(межатомным расстоянием) Å.2,9a  
Потенциал Морзе в случае сплава будем рассчитывать как 

0 02 ( ) ( )( ) 2 .        
KL ij KL KL ij KLr r r r

KL ij KLU r e e  Для этого используем сле-

дующие параметры: 

4, 2 NiNi  эВ, 11, 42Å , NiNi  0 2 Å,,78NiNir  

4,85 TiTi  эВ, 11,18Å , TiTi  0 2 Å,,89TiTir  

4,525
2

  
  NiNi TiTi

NiTi  эВ, 11, Å ,3
2

 
  NiNi TiTi

NiTi  

0 0
0 2,83

2


 NiNi TiTi

NiTi

r r
r  эВ, 11, Å ,3

2
 

  NiNi TiTi
NiTi  

0 0
0 2, Å83

2
.


 NiNi TiTi

NiTi

r r
r  

Первоначальный объем частицы 324,4 нм ,  шаг по времени 
1410 , t  выполнено 2960 итераций. 

На рис. 6 показана эволюция наночастицы нитинола. Видно, что 
начальная кристаллическая атомная структура наночастицы полно-
стью перестраивается в некристаллическую, а ее форма приближает-
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ся к шаровой, т. е. для данного количества атомов наблюдается неко-
торая аморфность. 

На рис. 7 продемонстрирована динамика изменения расстояния 
между первым и 901-м атомами.  

  

а б 

Рис. 6. Эволюция наночастицы нитинола: 
а — начальная форма; б — конечная форма 

 

Рис. 7. Изменения во времени межатомного расстояния R  
в наночастице нитинола в процессе перестройки структуры 

 
Рассмотрим случай частицы нитинола, состоящей из 2744 атомов. 
Начальные скорости всех атомов равны нулю, начальные коорди-

наты заданы для кристалла с мгновенно расширенной на 5 % прими-
тивной кубической кристаллической решеткой и параметром a  ре-
шетки (межатомным расстоянием): 0 0,iv  0 01,05 , k

i ix x  Å.2,9a  

Потенциал Морзе для сплава будем рассчитывать по формуле 

0 02 ( ) ( )( ) 2 .        
KL ij KL KL ij KLr r r r

KL ij KLU r e e  

Расчетные параметры ( , ,  NiNi TiTi TiNi  и т. п.) были выбраны таки-

ми же, как и для наночастицы из 1000 атомов. Первоначальный объем 
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частицы 66,9  нм3, шаг по времени 1410 , t  выполнено 3000 ите- 
раций. 

На рис. 8 так же, как и на рис. 6, видно, что начальная кристалли-
ческая атомная структура наночастицы полностью перестраивается 
в некристаллическую, а ее форма приближается к шаровой. С увели-
чением количества атомов в частице уменьшается аморфность и кри-
сталлическая структура становится более четкой.  

а б 

Рис. 8. Результат перестроения атомной структуры наночастицы нитинола: 
а — начальное положение атомов; б — устоявшееся положение атомов 

 
График скорости первого атома представлен на рис. 9. На рис. 10 

отражено изменение потенциала Морзе между первым и 2549-м ато-
мами. Согласно приведенным графикам, можно заключить, что с 
уменьшением потенциала растет скорость. Это позволяет говорить 
о постоянстве полной энергии системы: , E U K  где K  — кине-
тическая энергия, ,E  U  — полная и потенциальная энергия соответ-
ственно. 

 

Рис. 9. Скорость V  атома в зависимости от времени t  
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Рис. 10. Потенциал Морзе для двух атомов (между первым и 2549-м) 
 
Заключение. Одним из ключевых этапов при создании порошко-

вых нанокомпозитов является построение зависимости структуры и 
формы наночастиц, создающих основу композита, от их размеров. При 
увеличении или уменьшении характерного размера наночастицы мо-
гут изменяться физико-механические характеристики разрабатывае-
мых композитных материалов — модуль упругости, прочность, де-
формационные и другие параметры. В связи с этим важно создавать 
численные методы расчета структуры наночастиц, позволяющие 
в дальнейшем определять характеристики новых композитных мате-
риалов. Данная работа является первым шагом в решении указанных 
задач. 

По результатам численного эксперимента динамики перестройки 
атомов в сплавах металлов можно сделать следующие выводы: 

 количество атомов, входящих в наночастицу, определяет ее 
форму; 

 при увеличении числа атомов происходит постепенный пере-
ход от шарообразной формы наночастицы к кристаллической; 

 время установления равновесного состояния увеличивается 
с ростом числа атомов; 

 расстояние между атомами увеличивается по мере удаления от 
центра наночастицы. 
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Numerical modeling of alloys nanostructure rearrangement  
by means of molecular dynamics methods 
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Bauman Moscow State Technical University, Moscow, 105005, Russia 
 
The article presents a mathematical model of the alloys nanoparticles structure rear-
rangement dynamics after the instantaneous thermal influence (heating or cooling). The 
model is based on using the method of molecular dynamics of multicomponent alloys with 
the Lennard-Jones and Morse interatomic potentials as well as the initial conditions of 
momentary expansion or compression of the alloy nanoparticle regular crystalline struc-
ture. We computationally investigate the regularities of rearranging the initially regular 
atomic structure of a nanoparticle over time. It is shown that depending on the number of 
atoms in a nanoparticle various finite settled forms of the alloys nanoparticle are possi-
ble, both amorphous and new crystalline structures different from the alloy original crys-
talline nanostructure. We provide numerical results for the titanium nanoparticles and 
the titanium-nickel alloy (nitinol). 
 
Keywords: molecular dynamics method, nanostructure, structure rearrangement, alloys, 
crystalline structure, numerical simulation, interatomic potentials 
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