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РАСЧЕТ КОЭФФИЦИЕНТА ДИФФУЗИИ ВОДОРОДА В SiO2 СРЕДСТВАМИ LAMMPS 

 

CALCULATION OF THE DIFFUSION COEFFICIENT OF HYDROGEN IN SiO2 WITH LAMMPS 
 

Аннотация. Данная работа посвящена исследованию процессов диффузии атомов водо-
рода в диоксиде кремния по межузельному механизму, посредством моделирования в программ-
ном пакете LAMMPS. Рассчитаны коэффициенты диффузии, а также исследована зависимость 
среднеквадратичного смещения от температуры.  

Abstract. This work is devoted to the study of the processes of diffusion of hydrogen atoms in sili-
con dioxide according to the interstitial mechanism, through modeling in the LAMMPS software package. 
Diffusion coefficients are calculated, and the temperature dependence of the root-mean-square displace-
ment is also investigated.  
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Введение  
Реально существующие твердые тела далеки от однородной структуры, полной упорядочен-

ности составляющих их атомов и всегда содержат некоторое количество различного рода дефектов. 
Зеренная структура является особенностью всех металлов и сплавов, принимая непосредственное 
участие в установлении свойств материалов и процессов, протекающих в них.  

Процесс диффузии, контролирующий эволюцию структуры и свойства материалов, непосред-
ственно связан с неоднородностью пространственного распределения вещества и обусловлен само-
произвольным движением частиц.  

Как правило, выделяют два механизма диффузии в кристаллах – межузельный и вакансион-
ный. Первый осуществляется путем скачков мигрирующего атома (зачастую это атомы примесного 
типа) по кристаллической решетке с отсутствующей локализацией в узлах. Второй связан с наличием 
в кристаллах собственных дефектов типа вакансий различных порядков и осуществляется путем за-
мещения вакантного места атомом (собственным или примесным) и дальнейшей миграцией по кри-
сталлической решетке.  

Рис. 1. Механизм диффузии атомов по межузлиям – а и вакансиям – б. 
 
Атом водорода можно рассматривать как точечный дефект, образованный процессом перехо-

да из внешней среды в межузлие кристаллической решетки. Данное воздействие приводит, помимо 
релаксации кристаллической решетки, к изменению электронно-фононных спектров.  

Зачастую атомы водорода стремятся занять однотипные межузлия [1], и примесный атом в 
процессе диффузионных скачков затрачивает энергию на преодоление однотипных потенциальных 
барьеров. К такой модели применим закон Аррениуса [2] для установления зависимости коэффици-
ента диффузии от температуры.  

Рассматриваемая структура – диоксид кремния – обладает сложным полиморфизмом [3-6], 
что дает простор для исследований различной сложности. В данной работе была выбрана конфигура-
ция β-кристобалита, обладающая кубической сингонией и ГЦК-решеткой, предрасположенная есте-
ственным образом к межузельному механизму диффузии.  

Работа выполнена с использованием открытого программного пакета классической молеку-
лярной динамики LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator), распространя-
емом по свободной лицензии GNU Public License (GPL) [7].  

Цель работы состоит в исследовании процессов диффузии атомов водорода в диоксиде крем-
ния по межузельному механизму, расчету коэффициентов диффузии, а также зависимости средне-
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квадратичного смещения от температуры, с использованием программного комплекса классической 
молекулярной динамики пакета LAMMPS.  

Принципы построения модели  
Для построения кристаллической решетки SiO2 использовались периодические граничные 

условия, с параметром элементарной ячейки по трем осям – 0.713 нм,  что соответствует структуре  
β-кристобалита [5]. Потенциалом межатомного взаимодействия был выбран потенциал Леннард-
Джонса [8], имеющий следующий вид:  
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,     (1)  

где ε – глубина потенциальной ямы; r – расстояние между центрами частиц; σ – расстояние, на кото-
ром энергия взаимодействия становится равной нулю.  

Значения параметров выбранного потенциала для взаимодействия в системе из трех частиц 
(Si-O-H) представлены в табл. 1.  

Таблица 1  
Значения параметров потенциала Леннард-Джонса для системы трех частиц Si-O-H [9]  

Пара атом-атом ε (эВ) r (Å) 

Si-Si [10] 
Si-O 
O-O 
O-H 
Si-H 
H-H 

0.06431 
1.13000 
0.02000 
0.00980 
0.00090 
0.00025 

3.76 
1.67 
3.28 
1.45 
1.35 
1.01 

 
Построенная кристаллическая решетка предварительно была отрелаксирована, после чего в 

межузлия построенной структуры SiO2 помещались 6 атомов водорода и процесс релаксации был по-
вторен. Моделирование на этапе внедрения атомов водорода представлено на рис. 2.  

Рис. 2. Кристаллическая решетка SiO2 на этапе внедрения атомов H.  
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Так как построенная система SiO2-H является замкнутой, атомы после релаксации находятся в 
равновесном состоянии и отсутствуют градиенты концентрации, то при тепловом движении атомов 
возможно только диффузионное перемешивание, называемое самодиффузией.  

Коэффициент самодиффузии, согласно соотношению Эйнштейна, можно выразить следую-
щим образом:  

                                                              
2

6
R

D
T

= ,                             (2)  

где 2
R  – среднее значение квадрата расстояния от исходного положения частицы за время T; 1/6 – 

геометрический множитель.  Используя данное выражение, применим метод расчета среднеквадра-
тичного смещения для определения коэффициента диффузии.  

 
Обсуждение полученных результатов  

С использованием выходных данных отклонения добавленных атомов Н и временного шага в 
пикосекундах, на основании среднеквадратичного отклонения и расчета коэффициента диффузии по 
формуле (2), построена зависимость среднеквадратичного смещения атомов Н от температуры. Дан-
ные расчетов для температур 500-1000 K (с шагом 100) представлены на рис. 3.  

Рис. 3. Зависимость среднеквадратичного смещения атомов Н в SiO2  
от температуры: 1 – 1000; 2 – 900; 3 – 800; 4 – 700; 5 – 600; 6 – 500 K.  

 
Значение коэффициента диффузии определялось как угол наклона среднеквадратичного от-

клонения. Полученная зависимость коэффициента диффузии от температуры, указывающая на воз-
растающую подвижность атомов H, представлена в табл. 2.  
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Таблица 2  
Зависимость коэффициента диффузии атомов Н в SiO2 от температуры  

T, K 1/RT, 10-4 моль/Дж D, 10-4 м2/с 

500 2.4 1.71586 
600 2.0 2.58410 
700 1.7 2.68975 
800 1.5 3.58577 
900 1.3 4.90295 
1000 1.2 8.78411 

 
Выводы  

Рассмотрен механизм диффузии атомов водорода в диоксиде кремния по межузельному ме-
ханизму. В среде LAMMPS построена модель кристаллической решетки SiO2. Из полученной зави-
симости среднеквадратичного смещения от температуры следует, что с ростом температуры средне-
квадратичное смешение атомов H в SiO2 увеличивается. Полученные значения коэффициентов диф-
фузии как наклон линейной зависимости также свидетельствуют о увеличивающейся степени смеще-
ния атомов H при повышении температуры.  
 

Исследование выполнено при поддержке Министерства науки и высшего образования Рос-
сийской Федерации, госзадание № 122082600014-6 (FZMU-2022-0007).  
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