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Реферат. Проведено молекулярно-динамическое моделирование одноосного растяжения охлажденной компози- 
ции Al/Cu. При расчетах использовали программный комплекс LAMMPS, включающий в себя классический код мо-
лекулярной динамики с акцентом на моделирование материалов. Для визуализации применяли программу Ovito, 
имеющую большое количество функций, благодаря чему пользователь может тщательно исследовать полученные 
результаты. При описании межатомного взаимодействия в нанокомпозите Al/Cu использовали потенциал погружен-
ного атома EAM. Выбор потенциала обусловлен тем, что он адекватно описывает и воспроизводит свойства широко-
го класса материалов, в том числе металлов, полупроводников и сплавов. Моделирование осуществлялось в два эта-
па. На первом образец, состоящий из двух кристаллитов алюминия и меди в форме параллелепипедов, соединенных 
вдоль одной из сводных границ, размещался в расчетной области и охлаждался при постоянном давлении. Охлажде-
ние осуществлялось для стабилизации наносистемы. На втором этапе, соответствующем деформации, температура  
и давление менялись в соответствии с протекающими физическими процессами. Для управления температурой и 
давлением на начальной стадии охлаждения использовали алгоритм термостата и баростата Нозе – Гувера. В статье проде-
монстрирован характер распределения продольных напряжений по всему объему кристалла в процессе растяжения.  
При достижении образцом предела упругости наблюдались зарождение дефектов кристаллической решетки и распростра-
нение их по кристаллу в виде сдвигов и поворотов атомов в кристаллических плоскостях. Определены области зарождения 
пластических деформаций. Максимальное разрушение материала происходило по границе раздела. С помощью молеку-
лярно-динамического моделирования динамически исследованы параметры композиции Al/Cu (деформация, температура, 
механическое напряжение). Проведено сопоставление характеристик образца при деформации. В условиях нагружения  
в материале реализуется множество процессов, включающих в себя генерацию дефектов, упругую и пластическую дефор-
мации, генерацию повреждений и механическое перемешивание. 
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Abstract. The aim of this work is to carry out molecular dynamics simulation of the uniaxial stretching of a cooled Al/Cu 
composition. The LAMMPS software package has been used for calculations, which includes the classic molecular dynamics 
code with an emphasis on modeling materials. The Ovito program has been used for visualization, which has a large number 
of functions, so that the user can thoroughly investigate the results obtained. When describing the interatomic interaction 
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in the Al/Cu nanocomposite, we used the potential of the embedded EAM atom. The choice of potential is due to the fact that 
it adequately describes and reproduces the properties of a wide class of materials, including metals, semiconductors and  
alloys. The simulation has been carried out in two stages. At the first stage, a sample consisting of two crystallites of alumi-
num and copper in the form of parallelepipeds, connected along one of the joint boundaries, was placed in the computational 
domain and cooled at constant pressure. Cooling was carried out to stabilize the nanosystem. At the second stage, correspon- 
ding to the deformation, the temperature and pressure were changed in accordance with the ongoing physical processes.  
The algorithm of the thermostat and the Nose – Hoover barostat has been used to control the temperature and pressure at  
the initial stage of cooling. The paper demonstrates the nature of the distribution of longitudinal stresses over the entire  
volume of the crystal in the process of stretching. When the sample reached the elastic limit, the nucleation of crystal lattice 
defects and their distribution over the crystal in the form of shifts and rotations of atoms in crystal planes were observed.  
Areas of plastic deformation origin have been determined. The maximum destruction of the material occurred along the inter-
face. The parameters of the Al/Cu composition (deformation, temperature, mechanical stress) have been dynamically inve- 
stigated using molecular dynamics simulation. Comparison of the characteristics of the sample in the deformation process  
has been carried. Under loading conditions, a variety of processes are implemented in the material, including generation  
of defects, elastic and plastic deformation, generation of damage, and mechanical mixing. 
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Введение 
 
Интерес к исследованию поведения компо-

зиционных материалов при механическом 
нагружении продиктован тем, что присущий им 
комплекс свойств и особенностей сильно отли-
чает их от традиционных конструкционных  
материалов. Это в первую очередь высокая 
прочность и низкая плотность исследуемых 
образцов, а также возможность управления ме-
ханическими и физическими характеристиками 
при создании материала. 

Однако поверхностное упрочнение в некото-
рых случаях приводит к снижению прочност- 
ных характеристик материала в целом [1, 2].  
Это может быть вызвано неоднородным харак-
тером развития пластических деформаций. 
Также поверхности раздела материалов с раз-
личными механическими характеристиками 
являются концентраторами напряжений и мо-
гут стать дополнительными источниками дис-
локаций. Кроме того, представляет интерес  
вопрос распределения напряжений и деформа-
ций в наноматериалах.  

С помощью компьютерного моделирования 
в настоящее время разрабатываются модели 
для предсказания свойств и параметров нано-
композита по известным характеристикам его 
компонентов с целью проектирования наилуч-
шего для определенной цели материала. Также 
значительный интерес представляют исследо-
вание процессов деформирования и разруше-
ния изделий из композиционных материалов  
и разработка методов функциональной диагно-
стики таких изделий [3]. 

В [4] методом молекулярной динамики изу-
чен процесс одноосного растяжения с постоян-

ной скоростью вдоль границы раздела образца, 
состоящего из кристаллитов алюминия и нике-
ля. В результате в полученной системе после 
достижения на внешних или внутренних гра-
ницах раздела предела упругости зарождаются 
дефекты кристаллической решетки и распро-
страняются по кристаллу.  

В [5] исследуются влияние микроструктуры 
материала на его пластическую деформацию  
и его разрушение при высокоскоростном де-
формировании, имеющем место, например,  
в ударно-волновых явлениях [6]. Изучаются 
механизмы зарождения и роста дислокацион-
ных петель в кристалле без дефектов и при 
наличии плоскостей при деформациях одноос-
ного сжатия и чистого сдвига. Оценены крити-
ческие напряжения для зарождения дислокаци-
онных петель. Исследование механизмов де-
формации и разрушения проводили на примере 
алюминия с помощью молекулярно-динами- 
ческого моделирования. Для описания меж- 
атомного взаимодействия в алюминии исполь-
зовался потенциал погруженного атома (EAM). 

В условиях сдвигового нагружения в кри-
сталлических материалах реализуется множе-
ство процессов, включающих в себя генерацию 
дефектов, упругую и пластическую деформа-
ции, генерацию повреждений и механическое 
перемешивание. Экспериментальные иссле- 
дования подобных явлений, реализуемых на 
атомном масштабе, сложны и требуют дорого-
стоящего оборудования. Еще большую слож-
ность вызывают исследования процесса в ди-
намике, т. е. непосредственно во время на- 
гружения. Это приводит к необходимости  
разработки новых инструментов как экспери-
ментального, так и теоретического изучения, 
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явно учитывающих особенности исследуемого 
явления на атомных масштабах [7–9]. Указан-
ные сложности обусловливают значительный 
интерес развития, в том числе вычислительных 
методов моделирования для изучения и анализа 
широкого спектра процессов, протекающих 
вблизи границ раздела в твердых телах [10–12]. 
Результаты, полученные в ходе моделирования, 
позволяют лучше понять механизм изменения 
кристаллической структуры в условиях внеш-
него воздействия, что дает возможность целе-
направленного воздействия на структуру и со-
став кристаллических материалов с целью  
повышения и совершенствования их эксплуа-
тационных характеристик. 

В статье методом молекулярной динамики 
проиллюстрирован процесс одноосного растя-
жения с постоянной скоростью вдоль границы 
раздела образца, состоящего из плоских охлаж- 
денных кристаллитов (бездефектных моно- 
кристаллов) алюминия и меди. Выбор охлаж- 
денных нанокомпозитов для дальнейшего изу-
чения процессов деформации обусловлен необ-
ходимостью дополнительного исследования 
таких актуальных материалов, как топологиче-
ские изоляторы. Грани топологических изоля-
торов проводят электрический ток практически 
без сопротивления, несмотря на то что внут-
ренняя часть композита является изолято- 
ром [13, 14]. Более ранние исследования бы- 
ли посвящены моделированию механических 
свойств включений в виде металлических нано-
структур сферической формы и нанокомпози-
тов на их основе [15–19].  

 

Математическая модель  
и постановка задачи 
 

Для проведения моделирования использо-
вали свободный пакет программ для классиче-
ской молекулярной динамики LAMMPS (Large-
scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simu- 
lator), для визуализации полученных результа-
тов – программный комплекс Ovito. В качестве 
потенциала межатомного взаимодействия был 
выбран хорошо зарекомендовавший себя метод 
погруженного атома EAM (Embedded Atom 
Method). В данном потенциале явно учитывает-
ся влияние электронной подсистемы на взаи-
модействие атомов друг с другом в метал- 
лах [20, 21]. Электронная плотность ρi в неко-
торой точке ri, где находится атом i, записы- 
вается в виде отдельных электронных плотно-
стей ρij, создаваемых другими атомами j: 

( ) ,
Nc

i ij ij
j i

r
≠

ρ = ρ∑                         (1) 
 

где Nc – количество атомов, заключенных в 
сфере обрезания с радиусом rcut; rij – расстояние 

между атомами, ( )2
.ij i jr x xα αα

= −∑  
После усреднения подразумевается, что 

электронная плотность ρij зависит только от 
расстояния между атомами rij. Поскольку плот-
ность электронов уменьшается при увеличении 
расстояния от ядра, для аппроксимации исполь-
зуется следующее выражение: 

 

( ) 0 exp 1 ,ij
ij ij ij

e

r
r

r
  

ρ = ρ −β −     
           (2) 

 

где re – равновесное состояние между ближай-
шими соседними атомами.  

Энергия, с которой ионы взаимодействуют  
с электронной жидкостью, представляется в виде 
функции Fi(ρi), в свою очередь зависящей в ос-
новном состоянии от электронной плотности. 
Ионы притягиваются друг к другу вследствие 
их взаимодействия с электронной жидкостью, 
которая находится между ними. Изначально 
потенциал EAM использовался при описании  
и моделировании металлов с гранецентриро-
ванной кубической решеткой (ГЦК) и объемно- 
центрированной кубической решеткой. Впослед-
ствии данный потенциал был усовершенствован 
для металлов с гексагональной плотноупакован-
ной решеткой. Недостаток EAM-потенциала за-
ключается в том, что он не учитывает направле-
ние химических связей, возникающих при взаи-
модействии ядер с π-электронами. Тем не 
менее в большинстве случаев потенциал дает  
удовлетворительный результат при воспроиз-
ведении различных свойств широкого ряда хи-
мических элементов. Потенциальная энергия, 
действующая на определенный атом в EAM, 
записывается в следующем виде:  

 

( ) ( )1 .
2

cN

i i i ij
j i

V F r
≠

= ρ + ϕ∑                 (3) 

 

Отталкивание ионов, происходящее из-за 
парного кулоновского взаимодействия, харак-
теризуется вторым членом в формуле (3).  

Начальные скорости атомов вычисляли исхо-
дя из распределения Максвелла, которое случай-
ным образом устанавливает скорости частиц так, 
чтобы кинетическая энергия системы соответ-
ствовала некоторой начальной температуре. При 
этом средняя скорость всех атомов в направлении 
каждой оси оставалась нулевой. 
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Моделирование выполняли в два этапа.  
На первом образец, состоящий из двух кри-
сталлитов алюминия и меди в форме паралле-
лепипедов, соединенных вдоль одной из свод-
ных границ (рис. 1), размещался в расчетной 
области и охлаждался при постоянном давле-
нии. Охлаждение осуществляли для стабилиза-
ции наносистемы. Выбор охлажденных нано-
композитов в качестве дальнейшего объекта 
изучения обусловлен необходимостью допол-
нительного исследования таких актуальных 
материалов, как топологические изоляторы.  
На втором этапе, соответствующем деформа-
ции, температура и давление менялись соглас-
но протекающим физическим процессам.  

 

 

Cu 

Al 

 
 

Рис. 1. Изображение образца,  
состоящего из кристаллитов алюминия и меди 

 

Fig. 1. Image of sample,  
consisting of aluminum and copper crystallites 

 
Для охлаждения на начальной стадии темпе-

ратура и давление поддерживались на опреде-
ленном уровне при помощи алгоритмов бароста-
тов и термостатов. Поскольку давление включает 
в себя кинетическую составляющую из-за скоро-
стей частиц, оба этих алгоритма требуют расчета 
температуры. Обычно целевая температура и 
давление указываются пользователем, и термо-
стат и баростат пытаются уравновесить системы 
с требуемыми температурой и давлением.  

В процессе исследований использовали 
термостат и баростат Нозе – Гувера [6]. В тер-
мостате к системе добавляются тепловой резер-
вуар и потери на трение. Сила трения между  
частицами пропорциональна произведению 
скорости атома на коэффициент трения ξ.  
Величина производной ξ по времени опреде- 
ляется через разность между текущей кинети-
ческой энергией и значением энергии, соответ-
ствующим исходной температуре: 

 

( )

2

2

2

2

, 1, ;

1 ; ,
4

i i i

i

T ext
ext

d r f dr i N
m dtdt

Td T T Q
dt Q

= − ξ =

τξ
= − =

π

           (4) 

 

где Q – коэффициент массы; T – мгновенная  
температура системы в текущий момент; Text – 

установочная температура термостата; τT – пе-
риод осцилляторных колебаний.  

На второй стадии после охлаждения вычис-
ляли такие значения параметров кристалла, как 
степень деформации, внутренняя энергия, ее 
кинетическая и потенциальная составляю- 
щие. Кроме того, рассматривали распределение 
внутренней энергии, температуру и напряже- 
ние по кристаллу в процессе растяжения,  
в динамике.  

 

Результаты моделирования 
 

Размеры системы по осям x, y и z равнялись 
60, 24 и 24 периодам кристаллической решетки 
соответственно. Граничные условия использо-
вались периодические. Общее количество ато-
мов после формирования наносистемы прибли-
зительно равнялось 2200. На первом этапе рас-
четная область охлаждалась до температуры, 
близкой к 0 К. При охлаждении атомы в нано-
системе стабилизировались и занимали пози-
ции, соответствующие минимальной величине 
энергии. В результате уравновешивания систе-
мы кристаллическая решетка вблизи границы 
раздела материалов заметно искажалась, про-
исходил обмен атомами в промежуточном слое. 
Это связано с несоответствием констант кри-
сталлической решетки, вследствие чего образо-
вывались дислокации, продемонстрированные  
на рис. 2.  

 

 

Cu 

Al 

 
 

Рис. 2. Изображение образца  
в процессе уравновешивания системы 

 

Fig. 2. Image of sample  
in the process of system balancing 

 
При растяжении образец сначала деформи-

руется упруго. Затем происходит переход к 
пластической деформации. Под пластической 
понимается необратимая деформация, сопро-
вождающаяся структурными изменениями.  
На рис. 3 пластическая деформация соответ-
ствует участку графика по оси абсцисс после 
значения 0,12. На упругом участке деформации 
при ε < εс температура близка к 0 К, а потен- 
циальная энергия возрастает квадратично.  
При степени деформации ε > εс температура 
начинает повышаться, причем ее рост носит рез-
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кий очаговый характер вследствие зарождения 
пластических сдвигов в кристаллической решет-
ке, как показано на рис 4. Наиболее наглядным 
способом определения пластических сдвигов и 
разрушения материала является построение поля 
распределения температуры по кристаллу.  
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Рис. 3. Зависимость механического напряжения  
от степени растяжения образца 

 

Fig. 3. Dependence of mechanical stress on the degree  
of stretching of the sample 
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Рис. 4. Зависимость температуры нанокомпозита  
от степени деформации при растяжении 

 

Fig. 4. Dependence of nanocomposite temperature  
on the degree of deformation in the stretching process 
 
С точки зрения теории упругости задача по 

растяжению данной композиции описывается 
уравнениями равновесия: 
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а также законом Гука: 
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где Е – модуль Юнга; ν – коэффициент Пуассона. 

В процессе деформации колебания узлов 
кристаллической решетки распространяются 
таким образом, что в объеме алюминия имеют 
место значительные повороты атомов, а в объ-
еме меди отчетливо различаются распростра-
няющиеся по кристаллу волны Людерса – Чер-
нова. Данные волны распространяются путем 
сдвигов в плоскостях {111}, которые наибо- 
лее неустойчивы по отношению к сдвигу  
в ГЦК-металлах в направлении, близком к на- 
правлению максимального касательного напря- 
жения. Пример распределения данных волн 
проиллюстрирован на рис. 5. Каждый шаг не-
обратимой деформации ведет к резким локаль-
ным колебаниям энергии и, соответственно,  
к локальному повышению температуры [7]. 
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Рис. 5. Расположение дислокаций в момент разрушения 
слоистого нанокомпозита 

 

Fig. 5. Location of dislocations at the time of destruction  
of layered nanocomposite 

 
При исследовании наиболее удобным и эф-

фективным способом идентификации областей 
зарождения пластических деформаций является 
построение графика распределения температу-
ры по образцу в процессе деформирования рас-
четной ячейки. Моделирование показало, что в 
областях зарождения дефектов кристалличе-
ской решетки температура может превышать 
среднюю температуру по изучаемому образ- 
цу. Исследования распределения температуры  
в нанокомпозите позволили также определить 
плоскости скольжения при пластических сдви-
гах. Таким образом, каждый период необрати-
мой деформации ведет к резкому переходу  
части кинетической энергии в энергию неупо-
рядоченных процессов и, соответственно,  
к локальному повышению мгновенной тем- 
пературы. 

 
ВЫВОДЫ 
 
1. Моделирование методом молекулярной  

динамики позволило на наноуровне изучить по-
ведение композиционных материалов при меха-
ническом нагружении, исследовать характер  
зарождения и развития в них пластической  
деформации. Использованный многочастичный 
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межатомный потенциал EAM продемонстриро-
вал хорошее воспроизведение свойств наноком-
позита при исследовании процессов деформации.  

2. Подготовлены алгоритм и скрипт моде-
лирования для задачи деформации нанокомпо-
зита в программном комплексе LAMMPS. Ал-
горитм позволяет динамически контролировать 
исследуемые характеристики образца, в том 
числе величины деформации, термодинамиче-
ские, энергетические и размерные параметры, 
напряжения, а также в интерактивном режиме 
наблюдать за процессами зарождения дислока-
ций и разрушения образца.  

3. Проведено исследование поведения охлаж- 
денного нанокомпозита Al/Cu при растя- 
жении с постоянной скоростью деформации.  
В процессе достижения системой предела 
упругости на внешних или внутренних грани-
цах раздела наблюдались зарождение дефектов 
кристаллической решетки и распространение 
их по всему кристаллу в виде сдвигов, пово- 
ротов атомов в кристаллических плоскостях.  
При деформировании композиции Al/Cu опре-
делены области зарождения пластических де-
формаций. Максимальное разрушение мате- 
риала происходит по границе раздела. Характер 
развития пластической деформации определял-
ся наличием в кристалле плоскостей, сдвиг 
вдоль которых происходил в направлении мак-
симального касательного напряжения.  

4. Результаты проведенных исследований 
можно использовать для изучения процессов 
деформации нанокомпозиционных материалов 
с перспективными функциональными свой-
ствами. Кроме того, охлажденные нанострук-
турированные объекты активно применяются  
в качестве топологических изоляторов, которые 
обладают дифференцированными характери-
стиками проводимости внутри материала и на 
его поверхности.  
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