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Предложена методика молекулярно-динамиче-
ского моделирования поликристаллической меди. 
Для формирования начальных данных атомы разме-
щались в расчетной ячейке в соответствии с гранецен-
трированной кубической решеткой. Затем полученная 
система разогревалась выше точки плавления, поддер-
живая давление, равным атмосферному. Полученный 
расплав резко охлаждался при атмосферном давлении 
до температуры от 400 до 1200 К, после чего в про-
цессе эволюции системы при постоянной температу-
ре в ней происходит гомогенная нуклеация кристал-
литов меди, которые растут в течение нескольких 
десятков наносекунд, формируя поликристалл. На ос-
нове результатов молекулярно-динамического иссле-
дования процессов одноосного квазистатического де-
формирования полученных нанокристаллов показано, 
что с уменьшением размера зерна от 14 до 6 нм пре-
дел текучести растет в соответствии с законом Холла-
Петча, а затем, при меньшем размере зерна, убывает 
вследствие смены микроскопического механизма де-
формирования. Модуль Юнга убывает в нанокристал-
лической меди с размером зерна менее 10 нм.

Ключевые слова: молекулярная динамика, поликри-
сталл, одноосная деформация.

In this paper, a method for molecular dynamics 
simulation of polycrystalline copper is proposed. Atoms 
of polycrystalline copper are placed in a simulation 
cell in accordance with the face-centered cubic lattice. 
Then the system is heated above its melting point under 
pressure equal to the atmospheric pressure. The melt 
obtained is cooled abruptly to the temperature range from 
400K to 1200K under the atmospheric pressure. After 
that, the atomic system evolution at constant temperature 
leads to homogeneous nucleation of copper crystallites 
with the growth time of several tens of nanoseconds 
and results in polycrystalline sample formation. Based 
on the results of molecular dynamics study of uniaxial 
deformation, the yield stress increase with the grain size 
decrease from 14  nm to 6 nm in accordance with the 
Hall-Petch relation is shown. Further decrease of the 
grain size leads to the yield stress decrease due to the 
change of microscopic deformation mechanism. Young’s 
modulus decrease is observed for polycrystalline copper 
with the grain size less than 10 nm.

Key words: molecular dynamics, polycrystal, uniaxial 
deformation.

Вопрос влияния структурного состояния поли-
кристаллических металлов и сплавов на их термоме-
ханические свойства является чрезвычайно важным 
в применении к задаче создания новых нанокристал-
лических высокотвердых материалов и определения 
их упругих модулей, предела текучести и ударной 
адиабаты. Для широкого класса материалов их пре-
дел текучести обратно пропорционален квадратному 
корню из размера зерна. Это соотношение, известное 
как закон Холла-Петча, экспериментально подтверж-
дается, начиная с миллиметрового диапазона вплоть 
до субмикронных размеров зерна. Существенным во-
просом в данном случае является, насколько глубоко 
в нанометровый диапазон продолжается эта зависи-
мость. Существующие эксперименты [1, 2] показы-
вают, что для самых малых размеров зерна порядка 

десяти нанометров рост твердости останавливает-
ся и в некоторых случаях зависимость может даже 
смениться на обратную [3, 4]. Ряд публикаций [5, 6], 
посвященных моделированию механического пове-
дения нанокристаллических металлов на атомном 
уровне, также подтверждает данную тенденцию. 
Привлечение к решению данной проблемы метода 
молекулярной динамики позволило выявить новый 
важный механизм деформации — зернограничное 
проскальзывание, который в нанокристаллических 
материалах успешно конкурирует с дислокационным 
механизмом и качественно меняет поведение, харак-
терное для закона Холла-Петча. Несмотря на опреде-
ленный прогресс в решении данной проблемы, оста-
ется целый ряд вопросов, которые требуют своего 
решения. Так, формирование начальной структуры 
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материала в [5, 6] выполняется методом многогран-
ников Вороного, который является исключительно 
геометрическим и не принимает во внимание раз-
личие в энергетике возникающих в результате его 
применения границ зерен. Этот факт, в свою оче-
редь, должен привести к чрезвычайно высокой доле 
высокоэнергетических границ зерен, что выглядит 
не совсем адекватным, если принять во внимание 
существующую тенденцию разнообразных равно-
весных систем в природе организовываться в соот-
ветствии с распределением Больцмана. Кроме того, 
данный метод формирования начальной структуры 
поликристалла исключает наличие начальных дефек-
тов внутри зерен.

Моделирование проводилось методом молекуляр-
ной динамики. Взаимодействие атомов меди рассчи-
тывалось в рамках метода внедренного атома [7]. 
Расчет траекторий движения проводился с помощью 
параллельного молекулярно-динамического пакета 
LAMMPS [8]. Для формирования начальных данных 
атомы размещались в расчетной ячейке в соответ-
ствии с гранецентрированной кубической решеткой. 
Затем полученная система разогревалась выше точки 
плавления, поддерживая давление, равное атмосфер-
ному. Полученный расплав резко охлаждался при ат-
мосферном давлении до температуры от 400 
до 1200  К, после чего в процессе эволюции системы 
при постоянной температуре в ней происходит гомо-
генная нуклеация кристаллитов меди, которые растут 
в течение нескольких десятков наносекунд, формируя 
поликристалл. Затем для остановки роста зерен си-
стема охлаждалась до комнатной температуры 
300  К. Различные режимы нуклеации и роста зерен 
приводят к формированию поликристаллического со-
стояния с различной величиной среднего размера зер-
на. Для вычисления среднего размера зерна в систе-
ме применялась следующая процедура. Вводилось 
понятие кластера — множества всех связанных ато-
мов с гранецентрированной кубической (ГЦК) и гек-
сагональной плотноупакованной (ГПУ) локальной ко-
ординацией. Понятие двух связанных атомов 
вводилось как условие того, что расстояние между 
ними в заданный момент времени меньше определен-
ного, вычисляемого как первый минимум в парной 
функции радиального распределения. В результате 
выявления всех, определенных таким образом, кла-
стеров было рассчитано среднее количество атомов 

клN , им принадлежащих. Далее вычислялся средний 
диаметр ГЦК кластеров d  по формуле:
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где a  — параметр кристаллической решетки. В вы-
ражении (1) использовано предположение о сфериче-
ской форме кластеров, что в общем случае верно толь-
ко с некоторой точностью.

Моделирование изотермического одноосного рас-
тяжения и сжатия композиции проводилось путем пе-
риодического масштабирования размера расчетной 
ячейки в заданном направлении с релаксацией систе-
мы в промежутках между масштабированием. 
При этом в данном направлении к системе приклады-
вались периодические граничные условия. Скорость 
деформации расчетной ячейки равнялась в данном 
случае 108 с–1, что соответствовало относительной ско-
рости границ расчетной ячейки около 2 м/с, что суще-
ственно меньше скорости звука в меди и в связи с этим 
соответствовало квазистатической деформации. 
Для моделирования процесса изотермической одно-
осной деформации поликристаллической меди фор-
мировалась расчетная ячейка размером примерно 
18 18 18× ×  нм, содержащая 0.5 миллионов атомов. 
В случае самого большого размера зерна размер ячей-
ки удваивался в каждом из трех направлений. Расчет 
одноосного растяжения полученных конфигураций 
атомов с различным размером зерна проводился 
при постоянной температуре, равной 300 К, и посто-
янном напряжении в поперечном направлении, близ-
ком к нулю. Вдоль всех трех координатных осей при-
кладывались периодические граничные условия. 
В постановке задачи с постоянной величиной попе-
речных напряжений наклон кривой на упругом участ-
ке нагружения (рис. 1) соответствует модулю Юнга 
среды. Первый максимум на кривой, за которым сле-
дует некоторый спад напряжения, интерпретировал-
ся как предел текучести.

Рис. 1. Зависимость напряжения от степени деформации 
при одноосном изотермическом растяжении 

поликристаллов c размером зерна 2, 6 и 13 нм

Из рисунка 1 можно заметить, что зависимость 
кривой нагружения от размера зерна весьма суще-
ственная. Для самых малых величин размера зерна мо-
дуль Юнга почти в два раза меньше, затем он растет 
и выходит на насыщение около 110 ГПа. Аналогичное 
поведение наблюдалось ранее в расчетах молекуляр-
ной динамики [5, с. 1357]. Что касается предела те-
кучести, то зависимость его от размера зерна также 
очень близка к наблюдаемой в [5, 6]. Рост предела те-
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кучести с уменьшением размера зерна, характерный 
для соотношения Холла-Петча, достигает максимума 
около 8 нм и затем проявляется обратный эффект — 
уменьшение предела текучести (рис. 2). Данное каче-
ственное изменение механических свойств вызвано 
сменой механизма деформации [5]. С уменьшением 
зерна все большую роль играет зернограничное про-
скальзывание — скольжение зерен как целого отно-
сительно друг друга, по сравнению с традиционным 
дислокационным механизмом деформации. 

Рис. 2. Зависимость предела текучести от среднего 
размера зерна поликристаллической меди

Расчет одноосного изотермического сжатия на-
нокристаллической меди приводит к очень близким 
результатам для модуля Юнга и предела текучести. 
Общим выводом по данному разделу может служить 
то, что предложенная методика формирования на-
чальных данных путем охлаждения из расплава по-
зволяет получить атомные конфигурации поликри-
сталлов меди с различным средним размером зерна, 
механические свойства которых как качественно, 
так и количественно хорошо совпадают с результа-
тами [5, 6], полученными для монодисперсных по-
ликристаллов, моделируемых методом многогран-
ников Вороного.

Таким образом, в работе предложен подход, по-
зволяющий моделировать образование поликристал-
лических материалов путем охлаждения из расплава. 
С помощью данного подхода получены атомные кон-
фигурации меди, соответствующие поликристаллам 
со средним размером зерна от 2 до 16 нм. Выполнено 
молекулярно-динамическое исследование изотерми-
ческого одноосного растяжения и сжатия получен-
ных поликристаллов. Показано убывание модуля 
Юнга и предела текучести с уменьшением сред-
него диаметра зерна в нанокристаллической меди 
при d  < 10 нм.
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