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Корректность моделирования тугоплавких ОЦК металлов требует описания их теплового расширения, темпера-

туры плавления и теплоты плавления с высокой точностью наряду с другими базовыми характеристиками этих 

металлов. Межатомные потенциалы, удовлетворяющие этому требованию, в настоящее время отсутствуют. По-
строены потенциалы взаимодействия между атомами в ниобии, молибдене, тантале и вольфраме в  рамках ново-

го метода, разработанного нами ранее. Энергия связи, постоянная решетки, модули упругости, уравнение со-

стояния, энергии образования и миграции вакансии, дисперсионные кривые фононов, тепловое расширение, 
температура плавления и теплота плавления были рассчитаны для каждого металла, и найдено хорошее согла-

сие с имеющимися экспериментальными данными. С построенными потенциалами также были рассчитаны 
энергии образования междоузельных атомов и энергии образования свободных поверхностей с низкими индек-

сами Миллера. 

Ключевые слова: межатомные потенциалы; тугоплавкие металлы; тепловое расширение; температура плавле-
ния; теплота плавления 

 

 

1. ВВЕДЕНИЕ 

 

Высокие температуры плавления и прочностные 

свойства тугоплавких ОЦК металлов делают их канди-

датами для разработки перспективных сплавов на их 

основе для широкого круга приложений современного 

материаловедения, включая конструкционные мате-

риалы для ядерной энергетики [1]. Компьютерное мо-

делирование с использованием межатомных потенциа-

лов является ключевой составляющей разработки таких 

материалов благодаря возможности получения инфор-

мации о механизмах процессов на уровне детальности, 

недоступном экспериментальным методам [2–3]. В то 

же время достоверность результатов атомистического 

моделирования определяется корректностью описания 

характеристик систем в рамках заданных потенциалов 

взаимодействия между атомами. Термином «межатом-

ные потенциалы» обозначают зависимость потенци-

альной энергии системы атомов от координат атомов, 

для которой широко используется обозначение totE , 

введенное М. Баскесом, на примере метода погружен-

ного атома (МПА) [4]. В этом обозначении подчерки-

вается полный вклад (отсюда индекс tot) в энергию 

взаимодействия между атомами как электронной под-

системы, так и ионных остовов атомов. 

В случае ОЦК d-металлов описание межатомных 

потенциалов преимущественно реализуется в рамках 

модифицированного метода погруженного атома 

(ММПА), учитывающего зависимость totE  от углов 

между связями в сравнении с методом МПА, который 

основан на центрально-симметричном приближении 

(ЦСП). Корректность описания угловых взаимодейст-

вий имеет особую важность для моделирования ОЦК 

металлов с высокой температурой плавления. В этом 

случае даже небольшие относительные ошибки приво-

дят к значительным абсолютным отклонениям расчет-

ной температуры плавления от его экспериментального 

значения. Так, согласно последним публикациям, в 

которых строились ММПА потенциалы для ряда туго-

плавких ОЦК металлов V, Nb, Mo, Ta и W, расчетная 

температура плавления отличается от ее эксперимен-

тального значения от 93 К для V до 350 К для W [5]. 

Кроме того, ММПА потенциалы значительно недооце-

нивают теплоту плавления этих металлов [5–6]. Ука-

занная проблема ММПА потенциалов может быть свя-

зана с ограничениями химической модели в описании 

угловых зависимостей в межатомных взаимодействиях, 

лежащей в основе ММПА подхода. 

В данной работе мы используем для Nb, Mo, Ta и 

W разработанный нами новый подход к построению 

межатомных потенциалов, который основан на разло-

жении totE  в ряд n-частичных взаимодействий [7]. 

Новый подход позволил преодолеть ограничения мо-

делей химической связи при описании угловых зави-

симостей в трехчастичных взаимодействиях. В рамках 

этого подхода нами ранее был построен потенциал для 

W [8]. В данной работе построен новый потенциал для 

W, который описывает энергию образования вакансии, 

тепловое расширение и температуру плавления в луч-

шем согласии с экспериментальными данными. 

 
2. МЕТОД 

 
В нашей работе [7] было показано, что в рамках 

ЦСП для бесконечного ряда n-частичных взаимодейст-
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вий при n > 3 потенциальная энергия системы атомов 

totE  приводится к виду: 

 

 

      

 

  











N

i

i

N

i

N

ij<k

n

qp

ki
q

ji
p

jik
pq

N

ji

jitot

F

RfRfg

RE

3

,

333

<

cos

  

       (1) 

 

где 

 

 

 






ij

jii R
.                                                               (2) 

 

В выражении (1) первое слагаемое описывает сум-

му парных взаимодействий между атомами i и j, jiR  – 

длина вектора jiR , направленного из положения атома 

i в положение атома j. Второе слагаемое, представлен-

ное в виде суммы произведений базисных функций 

 jip Rf3  и функций   jik
pqg cos3 , где jik  – угол 

между векторами jiR  и kiR , вершина которого распо-

ложена в положении атома i, описывает трехчастичные 

взаимодействия. Третье слагаемое в выражении (1), 

представленное суммой функций  iF  , эффективно 

учитывает все многочастичные взаимодействия, начи-

ная с четырехчастичного взаимодействия, в рамках 

ЦСП. Функция  jiR  в выражении (2) является ба-

зисной функцией для описания зависимости от рас-

стояний между атомами в многочастичных взаимодей-

ствиях более высокого порядка, чем трехчастичные 

взаимодействия. Введенные функции одной перемен-

ной в выражениях (1) и (2) будем называть далее по-

тенциальными функциями, которые задаются кубиче-

скими сплайнами. Значения функций в узлах сплайнов 

являются параметрами потенциалов и оптимизируются 

из условия воспроизведения ряда известных экспери-

ментальных данных и результатов расчетов из «первых 

принципов». 

В данной работе мы используем выражения (1) и 

(2) для построения потенциалов межатомных взаимо-

действий в Nb, Mo, Ta и W. При этом мы ограничива-

емся использованием только одной базисной функции 

 Rf 1
3  для описания зависимости трехчастичных 

взаимодействий от расстояний между атомами, т. е. 

полагаем 13 n  в выражении (1). Использование од-

ной базисной функции для трехчастичных взаимодей-

ствий обусловлено, во-первых, сокращением времени 

разработки потенциалов, а во-вторых, использование 

одной базисной функции для трехчастичных взаимо-

действий позволяет сравнить наш подход с широко 

используемым в настоящее время для моделирования  

 

ОЦК металлов ММПА [5; 9], т. к. в этом случае число 

потенциальных функций в нашем подходе и ММПА 

совпадает и равно пяти:  R ,  Rf 1
3 ,   cos11

3g , 

 F ,  R . 

 

3. ОПТИМИЗАЦИЯ ПАРАМЕТРОВ ПОТЕНЦИАЛОВ 

 

Банк экспериментальный данных для оптимизации 

параметров потенциалов каждого металла включал 

постоянную ОЦК решетки, энергию сублимации, мо-

дули упругости 11С , 12С , 44С , энергию образования и 

энергию миграции вакансии. 

Расчеты из «первых принципов» проводились с по-

мощью программного пакета VASP [10], с использова-

нием обобщенного градиентного приближения (PBE-

GGA) для расчета обменно-корреляционной энергии 

электронов [11] и PAW-псевдопотенциал [12] для опи-

сания атомного электронного остова. Расчеты прово-

дились с использованием энергии обрезания плоских 

волн ecut, равной 550, 600, 550 и 600 эВ, сеткой k-точек 

28×28×28, 28×28×28, 36×36×36 и 36×36×36 для эле-

ментарной ячейки ОЦК, и энергией размытия элек-

тронных уровней  , равной 0,15, 0,3, 0,20 и 0,3 эВ для 

Nb, Mo, Ta и W соответственно. 

Для каждого тугоплавкого металла «первоприн-

ципная» база данных включала: равновесные энергии 

на атом для модельных кристаллических решеток A15, 

 -Ta, ГЦК, ГПУ, C32, простой гексагональной и про-

стой кубической; энергии и силы, действующие на 

атомы, для двух 128-атомных конфигураций ОЦК ре-

шетки, первая получена сдвигом вдоль направления 

<100> атома из положения равновесия на 0,05 Å, вто-

рая получена после «первопринципной» молекулярной 

динамики; энергии образования межузельных атомов: 

гантелей <100>, <110>, <111>, краудиона <111c> и 

атома в октаэдрическом междоузлии ОЦК решетки. 

Общее количество экспериментальных и «перво-

принципных» величин в базе данных, используемой 

для оптимизации значений потенциальных функций в 

узлах сплайнов, составило порядка 300 величин для 

каждого металла. 

Мы использовали 30 эквидистантных узлов сплай-

на для функции  R  на интервале  
 RR ,min ,  

25 узлов сплайна для функции  R  на интервале 

 RR f ,min , 15 узлов сплайна для функции  Rf 1
3  на 

интервале  ff RR ,min , 10 узлов сплайна для функции 

  cos11
3g  на интервале [1, +1] и 10 узлов сплайна 

для функции  F  на интервале [0, 25]. Общее коли-

чество параметров оптимизации составило 96 парамет-

ров. Используемые нами значения 
minR , 

fRmin , R  и 

fR  для Nb, соответственно, равны 1,8, 2,0, 6,2 и 4,5 Å, 

для Mo равны 1,7, 1,9, 5,9 и 4,3 Å, для Ta равны 1,8, 2,0, 

6,2 и 4,5 Å, и для W равны 1,7, 1,9, 6,0 и 4,3 Å. 

Оптимизация параметров потенциалов осуществля-

лась путем минимизации целевой функции Z: 

 

,ZZZ=Z exp fe                                                        (3) 
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Рис. 1. Пять потенциальных функций  R ,  Rf 1
3 ,   cos11

3g ,  F ,  R  для Nb, Mo, Ta и W. Закрашенные квадраты изо-

бражают оптимизированные значения функций в узлах сплайнов 
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Здесь expZ  (см. выражение (4)) – взвешенная сумма 

квадратов относительных отклонений физических ве- 

 

личин из экспериментальной базы данных, рассчитан-

ных с помощью нашего потенциала и измеренных экс-

периментально; eZ  (см. выражение (5)) – взвешенная 

сумма квадратов относительных отклонений энергий, 

рассчитанных нашим потенциалом и вычисленных из 

«первых принципов»; fZ  (см. выражение (6)) – взве-

шенная сумма квадратов относительных отклонений 

компонент сил, действующих на атомы, рассчитанных 

нашим потенциалом и вычисленных из «первых прин-

ципов»; r  – масштабируемый множитель для «пер-

вопринципных» геометрий, устраняющий разногласия 

между «первопринципными» и экспериментальными 

данными: 
FP

pot
r a

a
 , где pota  – равновесная посто-

янная ОЦК решетки для конкретного металла, рассчи-

танная с использованием нашего потенциала; FPa  – 



ISSN 1810-0198. Вестник ТГУ, т.22, вып.1, 2017 

 48 

равновесная «первопринципная» постоянная ОЦК ре-

шетки для этого металла; e  и f  – небольшие числа, 

предотвращающие большой вклад малых энергий в 

величину eZ  и малых компонент сил в величину fZ  

соответственно. Веса exp
iW , e

iW , f
iW  (см. (4)–(6)) 

нормализуются по следующей формуле: 

 

1=exp  

i

f
i

i

e
i

i

i WWW . 

 

Минимизация целевой функции Z состояла в поис-

ке оптимизируемых параметров в многомерном про-

странстве на основе моделирования эффективного от-

жига [13] методом Монте-Карло. 

Мы построили и протестировали порядка 50-ти по-

тенциалов для каждого из четырех металлов, используя 

различные веса в целевой функции Z (см. выражения 

(4)–(6)). Из результатов тестирования этих потенциа-

лов мы выбрали по одному для каждого из металлов, 

которые далее в работе будем называть POT_X, где X – 

название элемента (Nb, Mo, Ta или W). Представление 

оптимизированных параметров в численном виде за-

нимает слишком большой объем статьи. Поэтому далее 

мы приводим оптимизированные потенциальные 

функции в графическом представлении. На рис. 1 при-

ведены оптимизированные потенциальные функции 

для Nb, Mo, Ta и W.  

Как видно из рис. 1, потенциальные функции 

 Rf 1
3 ,   cos11

3g ,  F  имеют похожее поведение 

для металлов из одной группы периодической таблицы 

Д.И. Менделеева, так, например, для Nb и Ta все зна-

чения функции  F  лежат в области отрицательных 

значений, в то время как для Mo и W функция  F  

имеет вид функции погружения атома в электронную 

плотность в теории эффективной среды. Похожесть в 

поведении потенциальных функций  Rf 1
3 , 

  cos11
3g ,  F  для металлов одной группы можно 

связать с похожестью строения валентных электрон-

ных оболочек атомов этих металлов. 

 

4. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЯ 
 

4.1. ОБЪЕМНЫЕ СВОЙСТВА Nb, Mo, Ta И W 
 

В табл. 1 представлены характеристики, описы-

вающие объемные свойства ОЦК решеток Nb, Mo, Ta и 

W, рассчитанные с нашими потенциалами в сравнении 

с экспериментальными значениями.  

Из табл. 1 видно хорошее согласие всех рассчитан-

ных величин с экспериментальными данными, при этом 

значения рассчитанных упругих постоянных отличаются 

от соответствующих экспериментальных значений не 

более чем на 6 %. Отметим, что приведенные в табл. 1 

характеристики были включены в базу данных при по-

строении потенциалов для этих металлов. 

На рис. 2 приведены графики уравнений состояния 










0V
VP  для ОЦК решеток Nb, Mo, Ta и W.  

Из рис. 2 видно, что уравнения состояния для всех 

построенных металлов наши потенциалы описывают в 

хорошем согласии с экспериментальными данными. 

Отметим, что мы не использовали экспериментальные 

данные 








0V
VP  при построении потенциалов для 

этих металлов. 

Следующая группа свойств, рассчитанная с наши-

ми потенциалами для Nb, Mo, Ta и W, связана с коле-

баниями решетки. Мы использовали программу 

PHONOPY [23–24] для вычисления спектров фононов 

вдоль направлений с высокой симметрией в зоне Брил-

люэна. Для вычисления динамической матрицы 

PHONOPY использует метод небольших смещений, 

при котором атомы смещаются на малые расстояния от 

их равновесных положений в решетке. Из динамиче-

ской матрицы, полученной из результирующих сил, 

действующих на атомы, вычисляются дисперсионные 

кривые фононов. На рис. 3 приводится сравнение вы-

численных с помощью наших потенциалов для метал-

лов Nb, Mo, Ta и W фононных спектров вдоль высоко-

симметричных направлений  00 ,    и  0  с 

рассчитанными из «первых принципов» и измеренны-

ми экспериментально данными.  

Наши потенциалы для всех металлов точно вос-

производят экспериментальные дисперсионные кривые 

вблизи точки  , что отражает достаточно хорошее 

описание модулей упругости (табл. 1). Частоты фоно-

нов на границах зоны Бриллюэна описываются нашими 

потенциалами с отклонениями не более 1 ТГц от их 

экспериментальных значений. Таким образом, наши 

потенциалы для всех четырех металлов обеспечивают 

стабильность ОЦК решетки по отношению к однород-

ной деформации как для длинноволновой, так и для 

коротковолновой волн спектра. 

 

Таблица 1 

 

Энергия связи ,cohE  параметр решетки ,a  упругие постоянные ijC при 0 К для Nb, Mo, Ta и W,  

рассчитанные с помощью наших потенциалов, в сравнении с экспериментальными данными 

 

Параметры POT_Nb Эксп. POT_Mo Эксп. POT_Ta Эксп. POT_W Эксп. 

,cohE  эВ/ат. 7,55 7,57 [14] 6,80 6,81 [14] 8,09 8,10 [14] 8,64 8,66 [14] 

,a  Å 3,308 3,303 [15] 3,144 3,145 [17] 3,299 3,299 [18] 3,169 3,163 [19] 

,11C  ГПа 256 253 [16] 466 479 [16] 264 266 [16] 527 533 [16] 

,12C  ГПа 140 133 [16] 167 165 [16] 155 158 [16] 199 205 [16] 

,44C  ГПа 32 31 [16] 110 108 [16] 87 87 [16] 169 163 [16] 
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Рис. 2. Зависимости давления P от относительного объема V/V0, рассчитанные с помощью наших потенциалов и измеренные экспе-

риментально, для металлов Nb, Mo, Ta и W. Экспериментальные данные взяты из [20] для Mo, из [21] для Ta и из [22] для Nb и W 

 

 

 
 

Рис. 3. Дисперсионные кривые фононов для ОЦК Nb, Mo, Ta и W вдоль высокосимметричных направлений зоны Бриллюэна, рас-
считанные с нашими потенциалами (красные сплошные линии) в сравнении с нашими расчетами из «первых принципов» (черные 

штриховые линии), и экспериментальными данными (пустые треугольники, закрашенные круги и закрашенные алмазы). Экспери-

ментальные данные для Nb и Ta взяты из [25], для Mo из [26] и для W из [27] 
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В табл. 2 приведены равновесные энергии на атом 

, равновесные объемы на атом V0 и равновесные 

отношения постоянных решетки c/a для набора мо-

дельных кристаллических решеток. 

Из табл. 2 видно, что вычисленные с помощью на-

ших потенциалов энергии модельных кристаллических 

решеток A15, Та, ГЦК, ГПУ и C32 для всех металлов 

лежат выше, чем энергия ОЦК решетки для каждого из 

этих металлов, т. е. наши потенциалы описывают ре-

шетку ОЦК как наиболее выгодную по энергии для 

каждого из металлов. Кроме того, результаты табл. 2 

свидетельствуют, что для каждого металла наши по-

тенциалы согласуются с расчетами из «первых прин-

ципов» в определении порядка следования относитель-

ных энергий модельных решеток A15 и Та, являю-

щихся наиболее близкими по энергии к ОЦК решетке. 

Приведенные в табл. 2 равновесные объемы на атом V0 

и равновесные отношения постоянных решетки c/a для 

различных кристаллических структур для Nb, Mo, Ta и 

W близки к соответствующим «первопринципным» 

величинам. Следует отметить, что равновесные энер-

гии модельных решеток мы включали в базу данных 

при построении потенциалов для всех металлов, в то 

время как равновесные объемы V0 и равновесные от-

ношения постоянных решетки c/a не были включены в 

эту базу данных и не использовались при построении 

потенциалов. 

Таким образом, наши потенциалы для металлов Nb, 

Mo, Ta и W описывают объемные свойства ОЦК реше-

ток этих металлов, включая энергию сублимации, по-

стоянную решетки, модули упругости, уравнение со-

стояния 








0V
VP  и спектр фононов в хорошем согла-

сии с экспериментальными данными. 

 

4.2. ДЕФЕКТЫ В ОЦК Nb, Mo, Ta И W 

 

В табл. 3 представлены энергии образования и 

энергии миграции вакансии в ОЦК Nb, Mo, Ta и W. 

Из табл. 3 видно, что наши потенциалы дают энергии 

образования вакансии в пределах экспериментальных 

значений для соответствующего металла. Энергии мигра-

ции вакансии находятся в пределах экспериментального 

интервала значений для Nb и Ta и близки к нижнему краю 

экспериментальных значений для Mo и W. 

В табл. 4 представлены энергии образования собст-

венных точечных дефектов внедрения в ОЦК Nb, Mo, 

Ta и W. 

Приведенные в табл. 4 рассчитанные с помощью 

наших потенциалов энергии образования собственных 

дефектов внедрения в ОЦК решетке Nb, Mo, Ta и W 

показывают, что наименьшую энергию образования 

имеет гантель <111> для Nb и Mo и краудион <111c> 

для Ta и W, что согласуется с расчетами из «первых 

принципов».  

Отметим, что энергии образования всех точечных 

дефектов для всех металлов, представленных в табл. 3 

и табл. 4, были включены в базу данных для оптимиза-

ции потенциалов, за исключением дефекта с атомом в 

тетраэдрическом междоузлии. 

В табл. 5 представлены характеристики свободных 

поверхностей с низкими индексами Миллера в ОЦК 

Nb, Mo, Ta и W. 

Представленные в табл. 5 энергии образования по-

верхностей (100), (110) и (111) для металлов Nb, Mo, Ta и 

W показывают, что в сравнении с расчетами из «первых 

принципов» только для Ta наблюдается качественное 

согласие в порядке следования энергий поверхностей, с 

наименьшей энергией образования для наиболее плот-

но упакованной поверхности (110), и качественное 

согласие в отрицательном знаке релаксации первого 

слоя этой поверхности, в то время как для металлов Nb, 

Mo и W наши потенциалы описывают поверхность 

(100), как поверхность с наименьшей энергией образо-

вания, что не согласуется с расчетами из «первых 

принципов», которые для этих металлов также дают 

наименьшую энергию образования для поверхности 

(110). Также не согласуется с «первыми принципами» 

 

 

Таблица 2 

 

Рассчитанные с помощью потенциалов (верхняя строчка) в сравнении с расчетами из «первых принципов»  

(нижняя строчка) равновесные энергии на атом  относительно равновесной энергии для ОЦК решетки,  

равновесные объемы на атом V0 и отношения равновесных постоянных решетки c/a для модельных  

кристаллических решеток A15, Ta , ГЦК, ГПУ и C32 для металлов Nb, Mo, Ta и W 

 

Параметры 
Nb Mo 

A15 Та ГЦК ГПУ C32 A15 Та ГЦК ГПУ C32 

E , мэВ 
42 41 70 111 102 115 159 258 223 266 

104 97 324 296 200 96 188 417 433 404 

0V , Å3 .ат/  
19,56 19,48 17,99 17,79 18,17 16,23 16,41 18,10 16,85 16,21 

18,57 18,63 18,76 18,66 18,47 16,18 16,25 16,15 16,24 16,27 

c/a 
1,00 0,52 1,00 1,62 0,58 1,00 0,52 1,00 1,50 0,58 

1,00 0,53 1,00 1,83 0,55 1,00 0,53 1,00 1,77 0,55 

Параметры 
Ta W 

A15 Та ГЦК ГПУ C32 A15 Та ГЦК ГПУ C32 

E , мэВ 
24 17 144 269 258 90 128 171 364 342 

27 16 250 286 223 82 200 489 505 541 

0V , Å3 .ат/  
18,28 18,42 17,15 17,53 17,78 17,74 17,45 16,93 17,83 15,60 

18,52 18,53 18,66 18,59 18,43 16,19 16,29 16,28 16,36 16,36 

c/a 
1,00 0,52 1,00 1,70 0,57 1,00 0,53 1,00 1,95 0,60 

1,00 0,52 1,00 1,78 0,56 1,00 0,53 1,00 1,78 0,55 
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Таблица 3 

 

Энергии образования и энергии миграции вакансии, рассчитанные с нашими потенциалами  

и измеренные экспериментально для Nb, Mo, Ta и W. Экспериментальные данные взяты из [28].  

Значения энергий приведены в эВ 

 

Параметры POT_Nb Эксп. POT_Mo Эксп. POT_Ta Эксп. POT_W Эксп. 
f
vE  2,71 2,60–3,10 3,09 3,00–3,24 2,99 2,20–3,10 3,43 3,10–4,10 

m
vE  0,65 0,60–1,60 1,16 1,35–1,62 1,29 0,70–1,90 1,48 1,70–1,78 

 

 

 

Таблица 4 

 

Энергии образования шести собственных дефектов внедрения: гантель <100>, гантель <110>, гантель <111>,  

краудион <111c>, атом в тетраэдрическом междоузлии и атом в октаэдрическом междоузлии,  

рассчитанные с нашими потенциалами в сравнении с расчетами из «первых принципов» для Nb, Mo, Ta и W.  

Жирным шрифтом отмечен дефект с наименьшей энергией образования для каждого металла.  

«Первопринципные» значения взяты из [9]. Значения энергий приведены в эВ 

 

Параметры POT_Nb ТФП POT_Mo ТФП POT_Ta ТФП POT_W ТФП 
fE 100  3,81 4,76 9,28 8,90 6,92 6,04 15,06 <111> 

fE 110  3,50 4,31 7,80 7,66 6,75 5,55 13,84 10,64 

fE 111  3,14 3,95 7,62 7,52 <111c> 4,83 <111c> 10,31 

f
сE 111  <111> 3,99 <111> 7,52 6,03 4,82 13,82 10,31 

f
octE  3,64 4,89 <110> 9,05 6,66 6,08 14,76 12,42 

f
tetE  <110> 4,56 <111> 8,47 7,26 5,86 <110> <111> 

 

 

 

Таблица 5 

 

Энергии образования поверхностей с низкими индексами Миллера в мэВ/ Å
2

 и величины релаксации  

первого слоя поверхности (указаны в скобках в процентах) для ОЦК Nb, Mo, Ta и W, рассчитанные  

с помощью наших потенциалов в сравнении с результатами расчетов из «первых принципов» 

 

Параметры POT_Nb ТФП [29] POT_Mo ТФП [30] POT_Ta ТФП [9] POT_W ТФП [9] 

)100(E  61 (+8,7) 146 (–12,4) 202 (+8,5) 200 (–12,3) 100 (–3,9) 155 (–12,7) 324 (+4,1) 245 (–11,5) 

)110(E  78 (–1,9) 131 (–3,9) 207 (+2,4) 174 (–4,4) 71 (–6,7) 146 (–4,5) 334 (+3,8) 200 (–3,8) 

)111(E  101 (+32,1) 149 (–30,7) 223 (+9,9) 186 (–20,8) 142 (+0,7) 169 (–23,7) 332 (–6,0) 216 (–21,6) 

 

 

 

и знак релаксации первого поверхностного слоя для 

Mo и W. Ввиду этого только потенциалы для Ta могут 

быть использованы для моделирования процессов, 

происходящих в моделируемых образцах, содержащих 

свободные поверхности. Отметим, что мы не использо-

вали какие-либо данные, связанные со свободными 

поверхностями при построении потенциалов для всех 

четырех металлов. 

Таким образом, построенные нами потенциалы для 

Nb, Mo, Ta и W могут быть использованы для модели-

рования свойств точечных дефектов, а потенциалы для 

Ta также могут быть использованы для моделирования 

образцов, содержащих свободные поверхности. 

 

 

4.3 ТЕПЛОВОЕ РАСШИРЕНИЕ  

И ХАРАКТЕРИСТИКИ ПЛАВЛЕНИЯ ОЦК  

Nb, Mo, Ta И W 

 

Расчет теплового расширения для всех металлов 

проводился с использованием 2000-атомной ячейки 

(10×10×10), при этом моделировался NPT-ансамбль 

(постоянные число атомов N, постоянное давление P, 

постоянная температура T) при нулевом давлении в 

течение 30 пс, по последним 15 пс усреднялась посто-

янная решетки.  

На рис. 4 приводится сравнение теплового расши-

рения для металлов Nb, Mo, Ta и W, рассчитанного с  
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Рис. 4. Зависимости относительной постоянной решетки в процентах от температуры для ОЦК Nb, Mo, Ta и W, рассчитанные с 
помощью наших потенциалов, в сравнении с результатами расчетов ММПА [9] и экспериментальными данными [18] 

 

 

помощью наших потенциалов, в сравнении с результа-

тами расчетов ММПА [9] и экспериментальными дан-

ными [18].  

Как видно из рис. 4, наши потенциалы описывают 

тепловое расширение для Nb, Mo и W в лучшем со-

гласии с экспериментальными данными, чем ММПА 

потенциалы. Для Ta наши потенциалы дают хорошее 

согласие с экспериментом до температур порядка 

1500 К. 

Для расчета температуры плавления использова-

лась двухфазная расчетная суперячейка, в которой рас-

плав находился в контакте с ОЦК фазой по поверхно-

сти (100). Суперячейка состояла из 19652 атомов. Мы 

моделировали NPH-ансамбль (постоянные число ато-

мов N, постоянное давление P, постоянная энтальпия 

H) при нулевом давлении в течение 400 пс, по послед-

ним 100 пс усреднялась температура. Расчет темпера-

туры плавления с использованием NPH-ансамбля ранее 

был описан и использован в работах [7; 31] и проде-

монстрировал свою надежность. Точность расчета тем-

пературы плавления равна 20 К. 

Для вычисления энтальпии и объема плавления мы 

использовали две однофазные суперячейки, содержа-

щие по 19652 атомов, первая представляла собой толь-

ко ОЦК фазу, вторая только расплав. Для этих двух 

суперячеек мы моделировали NPT-ансамбль (постоян-

ное число атомов N, постоянное давление P, постоян-

ная температура T) при нулевом давлении и температу-

ре, равной температуре плавления, рассчитанной c 

соответствующим потенциалом для конкретного ме-

талла по методу, описанному выше. Моделирование 

проводилось в течение 100 пс, по последним 15 пс ус-

реднялись объемы суперячеек и энтальпии. Объем 

плавления и энтальпия плавления определялись по 

разнице соответствующих значений усредненных ве-

личин. 

В табл. 6 приведены температуры, энтальпии и объ-

емы плавления для ОЦК Nb, Mo, Ta и W, рассчитанные 

с помощью наших потенциалов в сравнении с расчетами 

других авторов и экспериментальными данными. 

Из табл. 6 видно, что рассчитанные температуры 

плавления с нашими потенциалами для всех четырех 

металлов близки к соответствующим эксперименталь-

ным значениям, с минимальной разницей для Ta, равной 

1 К, и максимальной для W, равной 59 К, в то время как 

значения температур плавления, полученные с помо-

щью последних ММПА [5] потенциалов, в большей 

степени отличаются от экспериментальных данных, с 

минимальной разницей для Nb, равной 280 К, и макси-

мальной разницей для W, равной 350 К. 

Рассчитанные с нашими потенциалами теплоты 

плавления для Mo и W близки к соответствующим 

экспериментальным данным и занижены относительно 

них на 18 и 8 % соответственно. Занижение теплот 

плавления для Mo и W, полученные с ММПА [5], со-

ставляют 17 и 33 % соответственно. Однако рассчитан-

ные  с  нашими  потенциалами  теплоты  плавления для 

другой группы металлов Nb и Ta значительно отлича-

ются от экспериментальных данных и отклоняются от 

экспериментальных значений на 46 и 49 % соответст-

венно. Теплоты плавления, полученные с помощью 

ММПА [5] для Nb и Ta, занижены относительно соот-

ветствующих экспериментальных значений на 27 и 21 % 

соответственно. 
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Таблица 6 

 

Температура плавления mT , теплота плавления mΗ  и относительный объем плавления 
0V

Vm

 
 

ОЦК Nb, Mo, Ta и W, рассчитанные с помощью наших потенциалов  

в сравнении с экспериментальными данными и расчетами других авторов 

 

Параметры Источники расчетов Nb Mo Ta W 

mT , К 

Наш потенциал 2785 2912 3291 3754 

Эксп. [32] 2750 2896 3290 3695 

ММПА [6] 1900 3100 3200 4600 

ММПА [5] 3030 3210 3615 4045 

mΗ , КДж/моль 

Наш потенциал 16,1 30,6 18,7 48,1 

Эксп. [32] 30,0 37,5 36,6 52,3 

ММПА [6] 13,5 20,1 22,3 33,0 

ММПА [5] 21,9 31,0 29,0 35,3 

0V
Vm

, % 

Наш потенциал 1,7 9,8 4,7 13,2 

ММПА [6] 1,0 3,0 2,1 3,2 

ММПА [5] 3,3 5,0 4,4 4,5 
 
 

Таким образом, тестирование построенных нами 

потенциалов для группы металлов Mo и W по тепло-

вым характеристикам и характеристикам плавления 

показало их явно выраженное преимущество в одно-

временном описании соответствующих эксперимен-

тальных свойств, в сравнении с существующими ана-

логами, построенными в рамках ММПА, что свиде-

тельствует о более аккуратном описании трехчастич-

ных взаимодействий в нашем подходе. Тестирование 

наших потенциалов по тепловым свойствам и характе-

ристикам плавления для другой группы металлов Nb и 

Ta показало их сравнимость с существующими анало-

гами. Мы считаем, что для улучшения описания экспе-

риментальных тепловых характеристик и свойств 

плавления Nb и Ta необходимо использовать две ба-

зисные функции pf3  для трехчастичных взаимодейст-

вий (см. выражение (1)), такое предположение под-

тверждается тем, что при использовании нашего под-

хода к построению потенциалов для V [7], который 

относится к той же группе в периодической системе 

Д.И. Менделеева, что и металлы Nb и Ta, мы использо-

вали 2 базисные функции pf3 , одновременно описав 

при этом тепловое расширение и характеристики плав-

ления в хорошем согласии с экспериментом. 

 

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

В данной работе мы использовали разработанный 

нами ранее и апробированный на примере V [7] подход 

к построению потенциалов межатомных взаимодейст-

вий, который основан на разложении полной энергии 

системы атомов в ряд n-частичных взаимодействий в 

рамках приближения Борна–Оппенгеймера, для по-

строения потенциалов межатомных взаимодействий 

для тугоплавких ОЦК металлов Nb, Mo, Ta и W. 

Наши потенциалы для каждого из построенных ме-

таллов одновременно воспроизводят эксперименталь-

ные энергию связи, постоянную решетки, упругие по-

стоянные, энергии образования и миграции вакансии, и 

«первопринципные» энергии образования междоузель-

ных атомов и предсказывают уравнение состояния 










0V
VP , дисперсионные кривые фононов, тепловое 

расширение, температуру плавления и теплоту плавле-

ния в хорошем согласии с экспериментальными дан-

ными. 

Тестирование наших потенциалов для каждого ме-

талла по характеристикам свободных поверхностей 

ОЦК решетки (100), (110) и (111) и сравнение полу-

ченных результатов с расчетами из «первых принци-

пов» показало, что потенциалы для Ta могут быть ис-

пользованы для моделирования процессов, происходя-

щих в образцах, содержащих свободные поверхности. 

В целом, за счет более точного описания трехчас-

тичных взаимодействий в totE  предлагаемый нами 

подход позволяет разработать надежные потенциалы 

для атомистического моделирования, которые позво-

ляют одновременно описать объемные свойства, свойст-

ва точечных дефектов, тепловые характеристики и ха-

рактеристики плавления тугоплавких ОЦК металлов в 

хорошем согласии с «первыми принципами» и экспери-

ментальными данными. Одновременное описание этих 

свойств металлов не было достигнуто ранее с использо-

ванием потенциалов межатомных взаимодействий. 
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