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Введение. Современное состояние моделирова-
ния процессов в конденсированных средах при уме-
ренных и высокоинтенсивных нагрузках характери-
зуется высоким уровнем развития вычислительных 
возможностей. В то же время механизм необратимых 
процессов в ударной волне еще не достаточно изучен 
как в экспериментальных, так и в расчетных работах. 
В связи с этим в настоящей работе была поставлена 
цель изучения реакции нанокристалла на внешнюю 
нагрузку, варьированием которой можно регулиро-
вать поток поступающей в систему энергии. Для ре-
шения поставленной задачи используется метод мо-
лекулярной динамики. Изучаются микроструктурные 
процессы в нанокристалле меди при воздействии 
приложенных импульсов напряжений. Одна из це-
лей данного исследования — выявление эффектов 
самоорганизации в формировании новых структур-
ных состояний.

Физическая модель. Рассматривается нанокри-
сталл меди в форме прямоугольного параллелепипе-
да, ориентированного в плоскости (1,0,0), размеры ко-
торого составляли 50*5*5 кристаллических ячеек 
вдоль осей координат XYZ соответственно. Для опи-
сания межатомного взаимодействия использован мно-
гочастичный потенциал А. Воутера [1]. Для началь-
ного со стояния с  использованием метода 
искусственной вязкости [2] рассчитывались коорди-
наты и импульсы атомов, соответствующие глобаль-
ному минимуму потенциальной энергии («охлажде-
ние») системы. Внешнее возмущение генерируется 
с помощью импульса силы, имеющего вид функции 
Хевисайда. Величина импульса определяется внеш-
ним постоянным сжимающим напряжением 0σ , дей-
ствующим на левую боковую грань, лежащую в на-
чальный момент в  пло ско сти 0X= .  Ве сь 
нанокристалл вдоль оси Х разбивается на мезообъе-
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Исследованы изменения структуры нанокристал-
ла меди, вызванные прохождением ударных волн 
различной интенсивности. Детально проанализиро-
ваны изменения плотности, скорости центров масс, 
температуры и потенциальной энергии мезообъемов 
в разные моменты времени. Установлены интерва-
лы амплитуд ударных волн, на которых наблюдают-
ся разные механизмы диссипации энергии. В рас-
чете наблюдается образование множества дефектов 
структуры, в том числе и аналогичных дислокациям. 
Показано, что существует предельная внешняя нагруз-
ка, при достижении которой в нанокристалле с иде-
альной кристаллической решеткой происходит скачко-
образное изменение механизма поглощения энергии. 
Полученные данные показывают, что в пластической 
волне происходит аморфизация структуры.
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We present the study of copper nanocrystal structure 
changes caused by transmission of shock waves with 
varying intensity. Changes of density, mass center 
velocities, temperature, and meso-volumes potential 
energy are thoroughly analyzed. We obtain the intervals 
of shock wave amplitudes where different mechanisms 
of  energy dissipation are observed. The simulation reveals 
buildup of many structural defects similar to dislocation. 
It is shown that there is a limit of external load, and the 
excess of it causes an abrupt change of energy dissipation 
mechanism. The data obtained demonstrate structure 
amorphization in a plastic wave.
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мы по а/2 длиной. В начальный момент времени 
в каждом мезообъеме содержится по одной атомной 
плоскости.

Исследование диссипации механической энер-
гии. Наиболее репрезентативной характеристикой 
процесса является полная энергия, поглощенная си-
стемой под влиянием внешней нагрузки (рис.  1). 
Детальный анализ результатов расчетов показал, 
что для потенциальной и кинетической энергий на-
блюдается аналогичный характер зависимостей. 
Рассмотрение перечисленных энергетических харак-
теристик позволяет выделить на полученных графи-
ках, в зависимости от амплитуды внешнего воздей-
ствия, три характерных интервала:

1) ГПа0 2.6σ ≤ . Зависимость всех компонент энер-
гии от приложенного напряжения близка к квадратич-
ной, что говорит об упругом характере процесса сжа-
тия кристалла;

2) ГПа02.6 2.8σ≤ ≤ . Наблюдается практически 
скачкообразный переход к третьему интервалу;

3) ГПа02.8 4σ≤ ≤ . На этом интервале наблюда-
ется близкий к линейному рост полной энергии с уве-
личением внешней нагрузки.

 
Рис. 1. Зависимость приращения полной энергии 

от величины внешнего напряжения

Для характеристики перехода внешнего структу-
рированного механического воздействия в тепловую 
«бесструктурную» энергию в работе использовано 
следующее соотношение:
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которое названо коэффициентом диссипации (рис. 2).
Показано, что наблюдающееся поведение коэффици-
ента диссипации связано с необратимостью деформа-
ций кристаллической структуры или, другими слова-
ми, с пластическими деформациями, возникающими 
под влиянием внешнего сжимающего напряжения.

Исследование кристаллической структуры 
в волне необратимых деформаций. Для исследова-
ния кристаллической структуры вещества использу-
ем парную функцию распределения:
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которая рассчитывалась в каждой мезоячейке. Здесь V, 
N — объем мезоячейки и число атомов в мезоячейке.

Рис. 2. Зависимость отношения приращения внутренней 
энергии структуры к ее полной энергии от величины 

внешнего напряжения

На рисунке 3 показано изменение кристалличе-
ской структуры (расположения атомов) для того ин-
тервала внешних воздействий, где имеют место необ-
р ат и м ы е  д е ф о рм а ц и и  ( ГПа0 3.6σ = ,  в р е м я 
импульса — пс6Tσ = ). Парная функция распределе-
ния в области развитой волны необратимых измене-
ний представлена на рисунке 4. Как видно, после про-
хождения волны нагрузки сохраняется только первый 
пик (ближний порядок), следовательно, вещество на-
ходится в аморфном (квазижидком) состоянии. 
Охлаждение приводит к восстановлению кристалли-
ческой структуры ГЦК-решетки, но с наличием двой-
ных пиков около третьего, четвертого и шестого пи-
ков, что косвенно свидетельствует о появлении 
дефектов структуры.

Рис. 3. Расположение атомов в пространстве 
в плоскости XZ. Серые кружки — расположение атомов 

в момент прихода волны, черные кружки —  атомы 
охлажденной  системы

Аналогичный анализ был проведен для разных 
областей кристалла. С помощью парной функции 
распределения были выявлены области кристалла, 
в которых происходят необратимые (пластические) 
микродеформации, и изучено распространение этих 
необратимых изменений структуры по кристаллу в за-
висимости от приложенной внешней нагрузки.

моделирование трансформации структуры нанокристалла...
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Рис. 4. Парная функция распределения. 
Черная линия — идеальный кристалл, серая 

линия —  деформированный кристалл в момент 
отключения внешнего воздействия; черная пунктирная 

линия — охлажденный деформированный кристалл. 
Мезоячейка с координатой 6.055 нм

Заключение. Таким образом, в работе установле-
но, что  при внешней нагрузке, меньше критиче-
ской, поглощенная энергия расходуется по двум 

каналам: 1) на поддержку движения упругой вол-
ны; 2) на увеличение кинетической энергии цен-
тра масс системы.

При превышении критического значения внешне-
го напряжения в нанокристалле с идеальной кристал-
лической решеткой происходит скачкообразная пе-
рестройка механизма поглощения энергии, при этом 
поток полной энергии превышает потоки по этим 
каналам. Возникает волна необратимых изменений 
структуры, в которой идеальная кристаллическая ре-
шетка переходит в аморфное состояние. Процесс со-
провождается появлением ротационной составляю-
щей деформации, вызванной прохождением волны. 
На поддержку этой волны требуется гораздо больше 
энергии, при этом формируется стационарный, но тер-
модинамически неравновесный процесс.

Авторы благодарны академику В. Е. Панину 
за подробное, плодотворное обсуждение резуль-
татов работы, во многом определившее их трак-
товку.
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