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Аннотация. С помощью метода молекулярной динамики получены значения энергии миграции вакансии и межузельного атома в упорядочен-
ном сплаве CuPt. При миграции вакансии и межузельного атома в сплаве CuPt преимущественно мигрируют атомы меди. Межузельный 
атом формирует в упорядоченном сплаве CuPt конфигурации, нехарактерные для чистых металлов: избыточный атом меди стремится 
сформировать краудион вдоль направления <110> в плоскости (111), содержащей атомы меди; при введении атома платины формируется 
гантельная конфигурация из двух атомов платины в направлении <111>, перпендикулярном плоскости (111), содержащей атомы платины. 
Обнаружена высокая анизотропия миграции межузельного атома: межузельный атом в упорядоченном сплаве CuPt мигрирует, как пра-
вило, вдоль плоскостей (111), содержащих атомы меди. При упругом растяжении вдоль этой плоскости отчасти подобная анизотропия 
появляется при миграции вакансии, а межузельный атом в этом случае мигрирует преимущественно вдоль оси растяжения. 
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Упорядочивающиеся сплавы и интерметаллиды 
имеют большое практическое значение в связи с на-
личием у них большого спектра уникальных физи-
ческих и физико-механических свойств, таких как 
прочность, жаропрочность, магнитные свойства и 
др.  [1  –  5]. Платина и сплавы платины используют-
ся в приборостроении, электронике, электротехнике, 
ювелирном производстве. Стабильность электричес-
ких, термоэлектрических и механических свойств, 
а также высокие коррозионная и термическая стой-
кости сделали этот металл незаменимым для совре-
менной электротехники, автоматики и телемеханики, 
радиотехники, точного приборостроения [3,  6  –  9]. 
Знание структурно-энергетических характеристик 
дефектов материала позволяет прогнозировать его 
свойства и поведение в тех или иных условиях, 
конст руировать новые материалы с заданным набо-
ром свойств. В настоящее время из-за высокого 
разно образия дефектов в упорядоченных структу-
рах вопрос нахождения структурно-энергетических 
характеристик дефектов остается открытым. Для их 
определения (помимо экспериментальных методов) в 

настоящее время эффективно используются методы 
компьютерного моделирования.

Точечные дефекты, вакансии и межузельные атомы 
играют важную роль в процессах, связанных с диф-
фузией, деформацией, радиационным повреждением 
[10  –  13]. Они оказывают влияние на интенсивность 
диффузии, скопления точечных дефектов существенно 
влияют на подвижность дислокаций [5,  10,  13]. Знание 
энергетических и структурных характеристик необхо-
димо для развития теоретических представлений и мо-
делей этих процессов.

Целью настоящей работы являлось определение 
энергии миграции вакансии и межузельного атома в 
упорядоченном сплаве CuPt, имеющем сверхструктуру 
L11 , а также исследование особенностей миграции то-
чечных дефектов в этом сплаве в условиях одноосной 
упругой деформации. 

Система Cu – Pt является единственной двойной сис-
темой, в которой при соответствующем стехиометричес-
ком составе реализуется упорядоченная фаза CuPt 
со сверхструктурой L11 (рис.  1) [1], остающейся ста-
бильной до относительно высоких температур (около 
1080  К при точном стехиометрическом составе) [1, 3]. 

Упорядоченный сплав CuPt изначально создавался в 
молекулярно-динамической модели со структурой, со-
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ответствующей ГЦК решетке. Однако, как известно [3], 
по сравнению с идеальной ГЦК решеткой этот сплав 
имеет небольшие ромбоэдрические искажения, в связи 
с чем после создания расчетных блоков в модели про-
водили их обязательную структурную релаксацию, при 
которой происходила небольшая деформация решет-
ки. В завершение релаксации проводили охлаждение 
до  0  К.

Расчетные блоки содержали 8400 атомов, для иссле-
дования свойств точечных дефектов этого количества 
атомов достаточно [11,  12]. На границы блоков были 
наложены периодические граничные условия (имити-
рующие бесконечное повторение в пространстве рас-
сматриваемого расчетного блока). Для описания меж-
атомных взаимодействий использовали потенциалы 
Морза, параметры которых были взяты из работы [3]. 
В  работе [3] эти потенциалы были апробированы при 
моделировании методом Монте-Карло фазового пере-
хода порядок – беспорядок в системе Cu – Pt: темпера-
тура фазового перехода для сплава CuPt с удовлетво-
рительной точностью совпала с экспериментальными 
значениями.

Во всех случаях в расчетный блок вводили единст-
венный точечный дефект: вакансию или межузельный 
атом. Вакансию вводили путем удаления атома меди 
или платины. Межузельный атом вводили путем до-
бавления одного атома меди или платины в различные 
позиции решетки: с образованием гантельной конфи-
гурации в различных направлениях, в октаэдрическую 
или тетраэдрическую поры. Однако несмотря на то, 
что межузельные атомы изначально вводили в различ-
ные позиции, они, как правило, стремились образовать 
единственную для каждого случая энергетически вы-
годную конфигурацию. При введении лишнего атома 
меди в любую позицию в сплаве CuPt он переходил в 
краудионную конфигурацию (т.е. располагался вдоль 
плотноупакованного ряда <110>) в плоскости (111), 
содержащей атомы меди (рис.  2,  а). Краудионный ме-
ханизм миграции межузельного атома имеет, как было 
показано в работе [12], наименьшую энергию актива-
ции, т.е. следует ожидать высокой подвижности меж-
узельного атома в сплаве CuPt. При введении лишнего 
атома платины в упорядоченный сплав CuPt формиро-
валась гантель из двух атомов платины в направлении 

<111> перпендикулярно плоскости (111), содержащей 
атомы платины, между двумя плоскостями меди (111) 
(рис.  2,  б). 

Следует заметить, что в чистых ГЦК металлах меж-
узельный атом, как правило, образует гантель из двух 
атомов в узле, ориентированную вдоль направления 
<100> [12, 14]. Механизм и скорость миграции меж-
узельного атома в сплаве CuPt также отличны от тако-
вых в чистых металлах.

Для определения энергии миграции точечных де-
фектов проводили моделирование диффузии при раз-
личных температурах. Шаг интегрирования по времени 
движения атомов (при использовании метода молеку-
лярной динамики) составлял 5  фс (5·10–15  с). Темпера-
туру расчетного блока задавали начальными скоростя-
ми атомов в соответствии с распределением Максвелла, 
при этом суммарный импульс и момент импульса ато-
мов в расчетном блоке были равны нулю.

Рис. 1. Элементарная ячейка сверхструктуры L11 [2]

Fig. 1. Unit cell of superstructure L11 [2]

Рис. 2. Межузельные атомы меди (а) и платины (б) 
в упорядоченном сплаве CuPt:

 – атомы меди;  – атомы платины

Fig. 2. Interstitial atoms of copper (а) and platinum (б) 
in an CuPt ordered alloy:

 – copper atoms;  – platinum atoms
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Для вычисления энергии миграции точечного де-
фекта в настоящей работе определяли зависимость 
коэффициента диффузии (D) от температуры (T) при 
введении в расчетный блок одного дефекта рассматри-
ваемого типа. Энергию миграции дефекта Em можно 
найти с помощью зависимости ln D(T –1 ), предваритель-
но определив по графику тангенс угла наклона прямой 
к оси абсцисс (tg α) [12]:

где k − постоянная Больцмана.
С помощью полученных зависимостей ln D(T –1 ) 

можно также определить предэкспоненциальный мно-
житель D0 в соответствующем уравнении Аррениуса. В 
работе [12] было показано, что в случае диффузии то-
чечного дефекта D0  =  N  (где N – число атомов в рас-
четном блоке;  – предэкспоненциальный множитель, 
получаемый из зависимости ln D(T –1 ) в модели при вве-
дении одного дефекта в расчетный блок).

Для нахождения коэффициентов диффузии проводи-
ли компьютерные эксперименты продолжитель ностью 
400  –  600  пс. Коэффициент диффузии рассчитывали по 
формуле

      (1)

где x0i  , y0i  , z0i  – координаты начального положения i-го 
атома; xi , yi , zi – координаты i-го атома в момент време-
ни t. 

Для исключения при расчете по формуле (1) коэф-
фициента диффузии атомных смещений, обусловлен-
ных тепловыми колебаниями атомов, расчетный блок в 
конце компьютерного эксперимента охлаждали до тем-
пературы, близкой к 0  К. Полученные значения энергии 
миграции Em и соответствующие предэкспоненциаль-
ные множители D0 при миграции вакансии и межузель-
ного атома в упорядоченном сплаве CuPt приведены 
ниже:

Элемент
Значение параметра для

вакансии межузельного атома
Em , эВ D0 , м

2/с Em , эВ D0 , м
2/с

Cu 0,89 5,8·10–7 0,06 7,0·10–8

Pt 1,05 5,0·10–7 0,21 5,7·10–10

среднее значение 0,96 5,7·10–7 0,06 3,4·10–8

При рассмотрении интенсивности миграции атомов 
разного сорта было выяснено, что и при миграции ва-
кансии, и при миграции межузельного атома интенсив-
нее мигрируют атомы меди, что, видимо, объясняется 

их относительно меньшими размером и массой по срав-
нению с атомами платины. 

Как и ожидалось, межузельный атом в сплаве CuPt 
имел высокую подвижность, энергия миграции соста-
вила всего 0,06  эВ. При этом наблюдали ярко выражен-
ную анизотропию диффузии: межузельный атом мигри-
ровал преимущественно в одной плоскости меди  (111) 
(рис.  3). Такой характер диффузии не менялся при вве-
дении изначально лишнего атома платины: атом плати-
ны в процессе миграции, как правило, вытеснял один 
из атомов меди в медной плоскости и в дальнейшем 
уже мигрировали в основном атомы меди.

В работе рассматривали влияние одноосной дефор-
мации вдоль осей X и Z (рис.  2) на интенсивность и 
характер миграции точечных дефектов (деформацию 
вдоль оси Y в настоящей работе не рассматривали, 
поскольку она имеет характер влияния, аналогичный 
влиянию деформации вдоль оси Х). Деформацию за-
давали в начале компьютерного эксперимента путем 
изменения соответствующих межатомных расстояний 
вдоль одной из осей. После деформирования проводи-
ли структурную релаксацию. В зависимости от дефор-
мации для выявления анизотропии миграции дефектов 
определяли коэффициенты диффузии вдоль трех осей: 
DX , DY , DZ . На рис.  4 и 5 приведены зависимости коэф-
фициентов диффузии вдоль различных осей от величи-
ны одноосной деформации вдоль осей X и Z в случае 
миграции вакансии и межузельного атома.

Резкий рост коэффициентов диффузии при дефор-
мации сжатия свыше 3  –  4  % (рис.  4,  а,  б, рис.  5,  а) 

Рис. 3. Смещения атомов в результате миграции межузельного ато-
ма в сплаве CuPt при температуре 700 К в течение 150 пс: 

 – атомы меди;  – атомы платины

Fig. 3. Atoms displacement as a result of migration of an interstitial 
atom in an CuPt alloy at temperature of 700 К for 150 ps: 

 – copper atoms;  – platinum atoms
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связан с интенсификацией смещений атомов в ре-
зультате плас тической деформации. В этом случае 
уже на начальной стадии компьютерного эксперимен-
та в расчетном блоке образовывались дислокации, 
инициирую щиеся в облас ти точечного дефекта. Во 
всех других случаях (значения коэффициентов диффу-
зии для которых входят в область построения графи-
ков) компьютерные эксперименты проводили в усло-
вии упругой деформации.

Ранее в работе [15] при исследовании влияния упру-
гой деформации на интенсивность диффузии по гра-
ницам фаз отмечалось, что при сжатии интенсивность 
зернограничной диффузии понижается, при растяже-
нии  – повышается. В настоящей работе при рассмо-
трении миграции точечных дефектов в сплаве CuPt 
подобная зависимость также прослеживается, но менее 
явно: для вакансии, например, при растяжении рост 
интенсивности диффузии практически не наблюдался 
(рис.  4).

Во всех случаях, независимо от величины дефор-
мации, атомы меди мигрировали интенсивнее атомов 
платины. При моделировании миграции межузельного 
атома практически все атомные смещения происходили 
в одной плоскости XY (111), содержащей атомы меди, 
аналогично примеру, изображенному на рис.  3. В этой 
связи коэффициент диффузии вдоль оси Z был почти 
равен нулю (рис.  5).

Анизотропия миграции вакансии наблюдалась 
только при упругом растяжении кристалла вдоль 
оси  X: в этом случае вакансия преимущественно миг-
рировала в плоскости (111), содержащей атомы меди. 
При растяжении вдоль оси Z наблюдалось незначи-
тельное превышение коэффициента DZ по сравнению 
с DX и DY . Однако, учитывая погрешности, нельзя 
утверждать о явной анизотропии в этом случае, хотя 
ее появление при растяжении вдоль оси Z и кажется 
закономерным.

Миграция межузельного атома в упорядоченном 
сплаве CuPt, как уже говорилось выше, почти всег-
да протекала в одной плоскости (111). Вместе с тем, 
при растяжении вдоль оси X наблюдалось еще боль-
шее «усиление» анизотропии (рис.  5,  а): межузельный 
атом уже мигрировал не только в одной плоскости 
XY   (111), но и преимущественно вдоль оси Х. То есть 
в сплаве CuPt с помощью упругой деформации растя-
жения можно «направлять» миграцию межузельных 
атомов.

Выводы. С помощью метода молекулярной дина-
мики получены значения энергии миграции точечных 
дефектов в упорядоченном сплаве CuPt. Выяснено, что 
межузельный атом формирует конфигурации, нехарак-
терные для чистых металлов: избыточный атом меди 
стремится сформировать краудион вдоль направления 
<110> в плоскости (111), содержащей атомы меди; 

Рис. 5. Зависимости коэффициентов диффузии DX , DY , DZ от вели-
чины деформации вдоль осей X (a) и Z (б) в случае миграции меж-

узельного атома в сплаве CuPt при температуре 1000 К (отрицатель-
ная область деформации – сжатие, положительная – растяжение)

Fig. 5. Dependence of diff usion coeffi  cient DX , DY , DZ on deformation 
value along the axes X (a) and Z (б) in the case of an interstitial atom 
migration in the CuPt alloy at temperature 1000 К (negative area of 

deformation – pressing, positive one – tension)

Рис. 4. Зависимости коэффициентов диффузии DX , DY , DZ от вели-
чины деформации вдоль осей X (a) и Z (б) в случае миграции вакан-
сии в сплаве CuPt при температуре 1500 К (отрицательная область 

деформации – сжатие, положительная – растяжение)

Fig. 4. Dependences of diff usion coeffi  cient DX , DY , DZ on deformation 
value along the axes X (a) and Z (б) in the case of vacancy migration in 
the CuPt alloy at temperature 1500 К (negative area of deformation – 

pressing, positive one – tension)
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МАТЕРИАЛОВЕДЕНИЕ И НАНОТЕХНОЛОГИИ

при введении атома платины формируется гантельная 
конфигурация из двух атомов платины в направлении 
<111> перпендикулярно плоскости (111), содержащей 
атомы платины. При миграции вакансии и межузель-
ного атома в сплаве CuPt преимущественно мигрируют 
атомы меди. Миграция межузельного атома сопровож-
дается ярко выраженной анизотропией: как правило, 
диффузия в данном случае протекает в одной плоскос-
ти (111), содержащей атомы меди. Причем в условиях 
упругого растяжения вдоль оси Х межузельный атом 
преимущественно перемещается в направлении растя-
жения (вдоль оси Х). Анизотропия миграции вакансии 
при отсутствии деформации не наблюдалась, она появ-
ляется в условиях упругого растяжения вдоль оси  X: в 
этом случае диффузия протекает интенсивнее в плос-
кости XY (111), содержащей атомы меди. Влияние 
одно осной деформации на анизотропию миграции то-
чечных дефектов, очевидно, объясняется уникальными 
особенностями сверхструктуры L11 . Это позволяет, в 
частности, с помощью упругого деформирования «на-
правлять» миграцию вакансий и межузельных атомов в 
упорядоченном сплаве CuPt, что может использоваться 
для создания, например, фильтров, радиационно-стой-
ких материалов и т.д.
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Abstract. The values of migration energy of vacancy and interstitial atom 
in CuPt ordered alloy were calculated using the method of molecular 

dynamics. During migration of the vacancy and the interstitial atom 
mainly the Cu atoms migrate. The interstitial atom forms confi gura-
tions in CuPt ordered alloy not typical for pure metals: excess Cu atom 
seek to form crowdion along the <110> direction in (111) plane con-
taining copper atoms; in the case of introduction of Pt atom dumbbell 
shaped confi guration of the two Pt atoms forms in the <111> direction 
perpendicular to the (111) plane containing Pt atoms. The high anisot-
ropy of interstitial atom migration has been found: interstitial atom in 
CuPt ordered alloy migrates, as a rule, along (111) planes containing 
Cu atoms. At the tension along this plane, similar anisotropy is partly 
observed at vacancy migration, but interstitial atom in this case mi-
grates mainly along the axis of tension. 
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