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In this paper, the energy of the Bain path in Al and the instability of phonons during uniaxial 

compression deformation along <001> are studied ab initio. It is shown that, at a strain of about 

15%, dynamic loss of structure stability is observed due to short-wavelength phonons, which thus 

determine the theoretical strength of Al. Deformation causes shifts along the {111} planes of the 

initial fcc cell, leading to the formation of stacking faults. A similar formation of stacking faults was 

observed in [1] in the framework of simulation of compression along the <001> Ni3Al nanoparticle 

(L12 superstructure based on the fcc structure). The results obtained can be applied to situations in 

the experiment, when small defect-free regions are deformed, for example, as in nanostructured ma-

terials and during nanoindentation. 
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В работе ab initio методом изучена энергетика бейновского пути в Al и нестабильно-

сти фононов в ходе одноосной деформации сжатия вдоль оси <001>. Показано, что при де-

формации около 15% наблюдается динамическая потеря устойчивости структуры за счет ко-

ротковолновых фононов, определяющих таким образом теоретическую прочность Al. При 

деформации происходят сдвиги по плоскости {111} исходной ГЦК-ячейки, приводя к обра-

зованию дефектов упаковки. Аналогичное образование дефектов упаковки наблюдалось в [1] 

в рамках моделирования сжатия вдоль <001> наночастицы Ni3Al (сверхструктура L12 на ос-

нове ГЦК-структуры). Полученные результаты могут относиться к ситуациям в эксперимен-

те, когда деформируются малые, свободные от дефектов области, например, как в нано-

структурированных материалах, при наноиндентировании. 

Ключевые слова: первопринципный расчет, бейновская деформация, фононный спектр, 

стабильность структуры.  

1. Введение 

Схема Бейна, т. е. схема превращения гранецентрированного кубического кристалла в 

объемно-центрированный кубический (ГЦК–ОЦК) в ГЦК-металле (тетрагональная деформа-

ция сжатием вдоль оси <001>), позволяет найти энергетику превращения и определить ста-

бильность кристаллической структуры [2–4]. Идеальная (теоретическая) прочность  материа-

ла характеризуется напряжением, при котором совершенный кристалл становится механиче-

ски нестабильным [5–7], и определяет верхнюю границу напряжения, которое материал мо-

жет выдержать без разрушения. Стабильность требует, чтобы энергии фононов были поло-

жительными для всех волновых векторов в зоне Бриллюэна [8]. Амплитуда понижающего 

энергию кристалла фонона будет расти до тех пор, пока структура не перейдет в новое ста-

бильное состояние. 

Теоретическая прочность (ТП) относится к ситуациям в эксперименте, когда дефор-

мируются малые, свободные от дефектов области, например, как при наноиндентировании. 

Так, ТП играет решающую роль в фундаментальной теории разрушения. Она контролирует 

как начало разрушения, так и зарождение дислокаций в свободных от дефектов тонких плен-

ках, а также в наноструктурированных материалах. Это подтверждено, в частности, в экспе-

риментах и расчетах наноиндентирования [7, 9, 10], в которых показано, что начало текуче-

сти на наноуровне контролируется гомогенным зарождением дислокаций в малом, свобод-

ном от дислокаций объеме под наноиндентором, где напряжения достигают ТП. Возможна 

https://e.mail.ru/compose/?mailto=mailto%3astarikov@imp.uran.ru
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также псевдоморфная эпитаксия фазы с большой тетрагональной деформацией на субстра-

тах, сохраняющих тетрагональную структуру [11]. 

Ab initio расчеты электронной структуры позволяют изучать фазы с любой кристал-

лической структурой, что существенно расширяет возможности исследования. Проблема не-

стабильности фононов при деформации рассмотрена в ряде обзоров [4, 6, 7]. В [5] показано, 

что нестабильности фононов возникают в ab initio расчетах Al при одноосном растяжении  

и сдвиге; также показано, что для данного простого металла и данного типа деформации ТП 

ограничена нестабильностью коротковолновых фононов. В [8] обсуждаются мягкие фонон-

ные моды, приводящие к дефектам при гидростатическом напряжении. В [12] приведены ре-

зультаты для Cu, полученные методом классической молекулярной динамики. Авторы этой 

работы показали, что генерация дефектов при низкой температуре и одноосном сжатии  

может быть описана в терминах мягких нестабильных фононных мод.  

2. Постановка задачи и методы решения 

В данной статье ab initio методом изучены энергетика бейновского пути превращения 

при одноосном сжатии ГЦК-металла (Al) и нестабильности фононов на этом пути. 

Первопринципные расчеты упругих постоянных и фононных спектров Al проведе-

ны с использованием пакета программ для расчета электронной структуры псевдопотен-

циальным методом плоских волн и моделирования материалов Quantum ESPRESSO 

(https://www.quantum-espresso.org). Использованы два апробированных псевдопотенциала 

из данного пакета: с сохранением нормы (Al.pz-rrkj.UPF) и ультрамягкий (Al.pbe-n-

rrkjus_psl.1.0.0.UPF). Фононные частоты рассчитаны с использованием теории возмуще-

ний функционала плотности. Фононные частоты как функция деформации рассчитаны 

(без интерполяции) с использованием 20×20×20 Monkhorst-Pack сетки k-точек для полу-

чения частот с высокой точностью (следуя работе [5]).  

3. Результаты и их обсуждение 

В таблице приведены результаты реперных расчетов, использованных для проверки 

качества псевдопотенциалов. Видно, что оба псевдопотенциала удовлетворительно описы-

вают эксперимент приблизительно с одинаковой точностью, характерной для расчетов  

в рамках теории функционала плотности.  

Таблица 

Результаты реперных расчетов параметра решетки a0 и модулей упругости c', c44, B 

 
Расчет 

(Al.pz-rrkj.UPF) 

Расчет  

(Al.pbe-n-rrkjus_psl.1.0.0.UPF) 
Эксперимент (4 К) [13] 

a0, A 3,97 4,04 4,02 

c', ГПа 29,0 22,3 26,2 

c44, ГПа 44,1 35,9 31,6 

B, ГПа 84,0 83,7 79,4 

 

Рассчитанный фононный спектр равновесной ГЦК-структуры Al хорошо согласуется 

с экспериментальными данными [13] (рис. 1). Псевдопотенциал Al.pbe-n-rrkjus_psl.1.0.0.UPF 

приблизительно так же хорошо описывает эти экспериментальные данные. 

На рис. 2 приведены зависимости энергии и параметра решетки от отношения пара-

метров решетки c/a деформированного тетрагонального кристалла, где c – тетрагональный 

параметр. Видно, что совпадение результатов для обоих псевдопотенциалов удовлетвори-

тельное. Для каждой величины c/a проводилась полная релаксация объема для нахождения 

его равновесной величины. Наблюдаются стабильное состояние при c/a = 1,414 (ГЦК)  

https://www.quantum-espresso.org/
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и метастабильное – при c/a = 0,8 (ОЦК). При c/a приблизительно в диапазоне 0,9…1,1 энер-

гия деформации сжатия исходного ГЦК-металла не является положительно определенной 

величиной, т. е. состояния в этом диапазоне внутренне нестабильны по отношению к тетра-

гональной деформации [14]. Части бейновского пути слева и справа от указанного диапазона 

значений c/a определяют деформированные состояния, которые могут быть получены путем 

псевдоморфной эпитаксии стабильной фазы на субстратах, сохраняющих тетрагональную 

структуру. Данные результаты удовлетворительно совпадают с результатами ab initio расче-

тов бейновского пути в Al [15], несмотря на то, что в указанной работе расчеты проводились 

при постоянном объеме.  

 

 

Рис. 1. Фононный спектр Al, измеренный экспериментально [13] при 80 К (символы)  

и рассчитанный с использованием псевдопотенциала Al.pz-rrkj.UPF.  

Напрвления в ГЦК-ячейке: ГХ – <00q>; ГK – <0qq>; ГL – <qqq> 

На рис. 3 приведена ветвь фононного спектра в зависимости от деформации вдоль 

направления волнового вектора q = <x 0 x>, соответствующая поперечной поляризации, ко-

торая в первую очередь становится нестабильной (рассчитана с использованием псевдопо-

тенциала Al.pz-rrkj.UPF). Результат анализа фононного спектра вдоль различных направле-

ний показал, что фононы вдоль данного направления размягчаются при данной деформа-

ции в первую очередь. Видно, что при c/a = 1,21 (инженерная деформация e = 0,14) вся 

ветвь спектра идет существенно ниже исходной ветви при c/a = 1,414, соответствующей 

ГЦК-структуре. При c/a = 1,20 (e = 0,15) наблюдается динамическая потеря устойчивости 

структуры за счет коротковолновых фононов с q ≈ <0,4 0 0,4> в ОЦТ-решетке (удобной при 

рассмотрении бейновской деформации), частоты которых становятся мнимыми (на графике 

отображаются как отрицательные). Таким образом, фононные нестабильности возникают  

в точках, удаленных от центра зоны Бриллюэна, до того, как материал станет нестабиль-

ным в соответствии с критериями упругой устойчивости [4]. В результате идеальная проч-

ность металла при данном характере деформации определяется нестабильностью коротко-

волновых акустических фононов. Далее, при c/a ≤ 1,18 фононы становятся неустойчивыми 

при всех частотах. Стабилизация фононов наблюдается только при c/a ≈ 0,80. Дальнейшее 

увеличение деформации снова приводит к динамической неустойчивости структуры за счет 

неустойчивости коротковолновых фононов (см. кривую для c/a ≈ 0,66).  
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а 

 

б 

Рис. 2. Изменение энергии, приходящейся на атом, и параметра решетки в зависимости  

от величины бейновской тетрагональной деформации: a – энергия на атом в зависимости  

от c/a, за ноль принята энергия равновесной ГЦК-фазы (c/a = √2); б – параметр решетки a  

в зависимости от c/a. Псевдопотенциал Al.pz-rrkj.UPF – кривые 1;  

Al.pbe-n-rrkjus_psl.1.0.0.UPF – кривые 2 

Кривая для деформации e = 0 на рис. 3а соответствует ветви поперечных колебаний  

Г-L в обычной недеформированной ГЦК-ячейке. На рис. 3 а видно, что первоначально дина-

мическая потеря устойчивости структуры наблюдается при c/a = 1,20 (e = 0,15) за счет ко-

ротковолновых фононов с q ≈ <0,4 0 0,4>. Фононы с бόльшими волновыми векторами стано-

вятся нестабильными при дальнейшем увеличении деформации. Аналогичные неустойчиво-

сти с близкими длинами волн наблюдались в [5] при первопринципных расчетах растяжения 

и сдвига Al; авторы отмечают электронную причину данных неустойчивостей. Неустойчи-
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вость фононов при деформации приводит к возрастанию соответствующих им смещений. 

Поведение материала при конечных деформациях можно проследить методом молекулярно-

динамического моделирования, в частности, методом ab initio молекулярной динамики, что, 

однако, является отдельной задачей. Отметим, что в [12] при молекулярно-динамическом 

моделировании тетрагональной деформации сжатия кристаллита Cu наблюдалось образова-

ние дефектов упаковки. Также в [1] в рамках молекулярно-динамического моделирования 

сжатия вдоль <001> наночастицы Ni3Al (сверхструктура L12 на основе ГЦК-структуры) при 

деформации, близкой к e = 0,15, наблюдалось образование дефектов упаковки (см. рис. 1  

в данной работе). 

 

 

а 

 

б 

Рис. 3. Фононные частоты с q = <x 0 x> (соответствует ветви поперечных колебаний Г-L  

в ГЦК-ячейке) для различной деформации e (указана на рис.) при одноосном сжатии  

ГЦК-структуры вдоль направления <001>: c/a = 1,414 (e = 0,0, исходная ГЦК-структура); 

1,26 (0,11); 1,21 (0,14); 1,20 (0,15); 1,19 (0,16); 1,18 (0,17); 1,0 (0,293, ОЦК-структура);  

0,9 (0,36); 0,8 (0,43); 0,66 (0,53) 

 



 

 

Diagnostics, Resource and Mechanics of materials and structures  

Issue 6, 2022 

http://dream-journal.org ISSN 2410-9908 
 

93 

 

 

Kuznetsov A. R., Starikov S. A., and Sagaradze V. V. Phonon instabilities in a metal on the bain FCC–BCC transformation 

path // Diagnostics, Resource and Mechanics of materials and structures. – 2022. – Iss. 6. – P. 86-94. – DOI: 10.17804/2410-

9908.2022.6.086-094 

 

4. Заключение 

Ab initio методом изучена энергетика бейновского пути превращения при одноосном 

сжатии ГЦК-металла (Al). Показано, что при c/a = 1,20 (e = 0,151) наблюдается динамиче-

ская потеря устойчивости структуры за счет коротковолновых фононов с q ≈ <0,4 0 0,4>  

в ОЦТ-ячейке (удобной при рассмотрении бейновской деформации), частоты которых ста-

новятся мнимыми (на графике отображаются как отрицательные). Таким образом, фонон-

ные нестабильности возникают в точках, удаленных от центра зоны Бриллюэна, до того, 

как материал станет нестабильным в соответствии с критериями упругой устойчивости [4]. 

Полученные результаты могут относиться к ситуациям в эксперименте, когда деформиру-

ются малые, свободные от дефектов области, например, как в наноструктурированных ма-

териалах, при наноиндентировании. 
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