
ISSN 1813-7911.  Интеллектуальные системы в производстве. 2019. Том 17, № 3 

 
© Вахрушев А. В., Федотов А. Ю., Леконцев А. Т. 2019 
* Работы выполнены при финансовой поддержке Ижевского государственного технического университета имени                           

М. Т. Калашникова (проект 28.04.01 / 18ВАВ), гранта УрО РАН №18-10-1-29 и бюджетного финансирования по проекту 
0427-2019-0029. 

48

УДК 539.215.9 
DOI: 10.22213/2410-9304-2019-3-4-48-54 
 

МОДЕЛИРОВАНИЕ МЕХАНИЧЕСКИХ СВОЙСТВ И ПРОЦЕССА РАЗРУШЕНИЯ  
НАНОКОМПОЗИТОВ AL/CU* 

 
А. В. Вахрушев, доктор физико-математических наук, профессор, ИжГТУ имени М. Т. Калашникова;  

Удмуртский федеральный исследовательский центр УрО РАН, Ижевск, Россия 
А. Ю. Федотов, кандидат физико-математических наук, доцент, ИжГТУ имени М. Т. Калашникова; 

Удмуртский федеральный исследовательский центр УрО РАН, Ижевск, Россия 
А. Т. Леконцев,  ИжГТУ имени М. Т. Калашникова, Ижевск, Россия 

 
Цель данной работы – провести молекулярно-динамическое моделирование одноосного растяжения охлажденного 

композиции Al/Cu. Для проведения расчетов использовался программный комплекс LAMMPS, включающий в себя классиче-
ский код молекулярной динамики. Для визуализации использовалась программа Ovito, имеющая большое количество функ-
ций, что предоставляет возможность пользователю тщательно исследовать полученные результаты. Для описания 
межатомного взаимодействия в нанокомпозите Al/Cu использовался потенциал погруженного атома EAM. Выбор по-
тенциала обусловлен тем, что он адекватно описывает и воспроизводит свойства широкого класса материалов, в том 
числе металлов, полупроводников и сплавов. Моделирование осуществлялось в два этапа. На первом образец, состоящий 
из двух кристаллитов алюминия и меди в форме параллелепипедов, соединенных вдоль одной из сводных границ, разме-
щался в расчетной области и охлаждался при постоянном давлении. Охлаждение осуществлялось для стабилизации на-
носистемы. На втором этапе, соответствующем деформации, температура и давление менялись в соответствии с 
протекающими физическими процессами. Для управления температурой и давлением на начальной стадии охлаждения 
использовался алгоритм термостата и баростата Нозе – Гувера. В работе продемонстрирован характер распределения 
продольных напряжений по всему объему кристалла в процессе растяжения. При достижении образцом предела упруго-
сти наблюдалось зарождение дефектов кристаллической решетки и распространение их по кристаллу в виде сдвигов и 
поворотов атомов в кристаллических плоскостях. Определены области зарождения пластических деформаций. Макси-
мальное разрушение материала происходило по границе раздела. С помощью молекулярно-динамического моделирования 
были динамически исследованы параметры композиции Al/Cu (деформация, температура, механическое напряжение). 
Проведено сопоставление характеристик образца в процессе деформации. В условиях нагружения в материале реализу-
ется множество процессов, включающих в себя зарождение дефектов, упругую и пластическую деформацию, генерацию 
повреждений с атомными перестройками. 
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Введение 
Заинтересованность изучения поведения 

композитных материалов при механическом 
нагружении имеет комплекс свойств и особен-
ностей, который отличается от традиционных 
конструкционных материалов. Данными свой-
ствами могут быть высокая прочность или низ-
кая плотность материала. Также возможность 
изменить физические, химические или механи-
ческие характеристики при производстве. 

В некоторых случаях поверхностное упроч-
нение материала приводит к снижению прочно-
стных свойств материала [1, 2]. Также поверх-
ности раздела материалов с различными меха-
ническими характеристиками являются 
источниками напряжений и могут стать допол-
нительными источниками дефектов. Кроме то-
го, представляет интерес вопрос о распределе-
нии напряжений и деформации в наноматериа-
лах.  

При разработке моделей для описания меха-
низмов, происходящих в материале, свойств и 
параметров используется компьютерное моде-
лирование для получения приемлемых характе-
ристик композита. При исследовании процессов 
деформирования или разрушения композицион-
ных материалов уделяется значительное внима-
ние разработке методов диагностики исследуе-
мых данных [3]. 

В работе [4] методом МД (молекулярной ди-
намики) рассмотрен процесс одноосного растя-
жения с постоянной скоростью вдоль границы 
раздела образца, состоящего из кристаллитов 
алюминия и никеля. При достижении системой 
предела упругости на границах раздела зарож-
даются дефекты кристаллической решетки, ко-
торые в дальнейшем распространяются по рас-
четной ячейке. 

В работе [5] исследуется влияние микро-
структуры материала на его пластическую де-
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формацию и его разрушение при высокоскоро-
стном деформировании, имеющем место, на-
пример, в ударно волновых явлениях [6]. Изу-
чаются механизмы зарождения и роста дисло-
кационных петель в бездефектном кристалле и 
при наличии плоскостей при деформациях од-
ноосного сжатия и чистого сдвига. Проведена 
оценка критических напряжений для зарожде-
ния дислокационных петель. Исследование ме-
ханизмов деформации и разрушения проводи-
лось на примере алюминия с помощью молеку-
лярно-динамического моделирования. Для 
описания происходящих процессов использо-
вался потенциал погруженного атома (EAM). 

При напряжениях сдвига в кристаллической 
структуре материала возникают такие процессы, 
как образование дефектов кристаллической ре-
шетки, пластическая и упругая деформация, по-
вреждения. Данные явления, которые происхо-
дят на атомном масштабе, сложны для экспери-
ментальных исследований. Наибольшая 
сложность при исследовании описанных про-
цессов возникает непосредственно во время на-
грузки. Поэтому требуется дорогостоящее обо-
рудование [7, 8]. Интерес развития методов мо-
делирования, анализа и изучения процессов, 
происходящих на границе раздела в кристалли-
ческих твердых телах, обусловлен описанными 
сложностями [9–11]. 

В данной работе методом молекулярной ди-
намики проиллюстрирован процесс одноосного 
растяжения с постоянной скоростью вдоль гра-
ницы раздела образца, состоящего из плоских 
охлажденных кристаллитов (бездефектных мо-
нокристаллов) 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 изолятором 
[12, 13]. Более ранние исследования были по-
священы моделированию механических свойств 
включений в виде металлических наноструктур 
сферической формы и нанокомпозитов на их 
основе [14–18].  

Математическая модель и постановка                
задачи 
Для проведения моделирования использо-

вался свободный пакет программ для классиче-
ской молекулярной динамики LAMMPS (Large-
scale Atomic/Molecular Massively Parallel 
Simulator). Для визуализации полученных ре-

зультатов использовался программный ком-
плекс Ovito. В качестве потенциала межатомно-
го взаимодействия был выбран хорошо зареко-
мендовавший себя метод погруженного атома 
EAM (Embedded Atom Method). В данном по-
тенциале явно учитывается влияние электрон-
ной подсистемы на взаимодействие атомов друг 
с другом в металлах [19, 20]. Электронная плот-
ность iρ  в некоторой точке ir , где находится 
атом i , записывается в виде отдельных элек-
тронных плотностей ijρ , создаваемых другими 
атомами j : 

( )
Nc

i ij ij
j i

r
≠

ρ = ρ∑ ,                        (1) 

где cN  – количество атомов, заключенных в 
сфере обрезания с радиусом cutr ; ijr  – расстоя-

ние между атомами, которое равно 

( )2

i jx xα αα
−∑ . После усреднения подразуме-

вается, что электронная плотность ijρ  зависит 
только от расстояния между атомами ijr . Так 
как плотность электронов уменьшается при уве-
личении расстояния от ядра, то для аппрокси-
мации используется следующее выражение: 

( ) 0 exp 1ij
ij ij ij

e

r
r

r
⎛ ⎞⎛ ⎞

ρ = ρ −β −⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠⎝ ⎠
,             (2) 

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

Энергия, с которой ионы взаимодействуют с 
электронной жидкостью, представляется в виде 
функции ( )i iF ρ , которая зависит от состояния 
электронной плотности. Ионы притягиваются 
друг к другу вследствие их взаимодействия с 
электронной жидкостью, которая находится 
между ними. Изначально потенциал EAM ис-
пользовался при описании и моделировании 
металлов с гранецентрированной кубической 
решеткой (ГЦК) и объемоцентрированной ку-
бической решеткой (ОЦК). Впоследствии дан-
ный потенциал был усовершенствован для ме-
таллов с гексагональной плотноупакованной 
решеткой (ГПУ). Недостаток EAM-потенциала 
заключается в том, что он не учитывает направ-
ление химических связей, которые возникают 
при взаимодействии ядер с π -электронами. Тем 
не менее в большинстве случаев потенциал дает 
удовлетворительный результат при воспроизве-
дении различных свойств широкого ряда хими-
ческих элементов. Потенциальная энергия, дей-
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ствующая на определенный атом в EAM, запи-
сывается 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, характе-
ризуется вторым членом в формуле (3).  

Моделирование осуществлялось в два этапа. 
На первом образец, состоящий из двух кристал-
литов алюминия и меди в форме параллелепи-
педов, соединенных вдоль одной из сводных 
границ (рис. 1), размещался в расчетной области 
и охлаждался при постоянном давлении. Охла-
ждение осуществлялось для стабилизации нано-
системы. Выбор охлажденных нанокомпозитов 
в качестве дальнейшего объекта изучения обу-
словлен необходимостью дополнительного ис-
следования таких актуальных материалов, как 
топологические изоляторы. На втором этапе, 
соответствующем деформации, температура и 
давление менялись в соответствии с протекаю-
щими физическими процессами.  

Для поддержки давления и температуры ис-
пользовались алгоритмы термостатов и бароста-
тов. Поскольку давление включает в себя кине-
тическую составляющую из-за скоростей час-
тиц, 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.  

 

 
Рис. 1. Изображение образца, состоящее                             

из кристаллитов алюминия и меди 
 
Для проведения расчетов в работе использо-

вался термостат Нозе – Гувера [21]. В термоста-
те к системе добавляется тепловой резервуар и 
потери на трение. Сила трения между частица-
ми пропорциональна произведению скорости 
атома на коэффициент трения ξ . Величина 
производной ξ  по времени определяется через 
разность между текущей кинетической энергией 
и значением энергии, соответствующим исход-
ной температуре:  

2

2
i i i

i

d r f dr
dt m dt

= − ξ , 1,i N= , 

( )1
ext

d T T
dt Q
ξ
= − , 

2

24
T extTQ τ

=
π

,             (4) 

где Q  – коэффициент массы, extT  – установоч-
ная температура термостата, T  – мгновенная 
температура системы в текущий момент, Tτ  – 
период осцилятивных колебаний.  

На второй стадии после охлаждения вычис-
лялись такие значения параметров кристалла, 
как степень деформации, внутренняя энергия, ее 
кинетическая и потенциальная составляющие. 
Также рассматривалось распределение внутрен-
ней энергии, температуры и напряжение по кри-
сталлу в процессе растяжения, в динамике.  

Результаты моделирования 
Размеры системы по осям ,x y  и z равнялись 

60, 24 и 24 периодов кристаллической решетки 
соответственно. Граничные условия использо-
вались периодические. Общее количество ато-
мов после формирования наносистемы было 
приблизительно равно 2200. На начальном этапе 
происходило охлаждение расчетной области до 
температуры, близкой к 0 К. В результате охла-
ждения атомы в наносистеме стабилизирова-
лись и занимали позиции, соответствующие ми-
нимальной величине энергии. После уравнове-
шивания системы кристаллическая структура 
материалов на границе раздела искажается, 
происходит обмен атомами в промежуточном 
слое. Это связано с несоответствием констант 
кристаллической решетки, вследствие чего об-
разуются дислокации, продемонстрированные 
на рис. 2.  

 

 
Рис. 2. Изображение образца в процессе                       

уравновешивания системы 
 
В процессе одноосного растяжения расчет-

ной ячейки образец сначала деформируется уп-
руго. После достижения материалом предела 
упругости происходит переход к пластической 
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деформации, сопровождающейся структур-
ными изменениями. На рис. 3 пластическая 
деформация соответствует участку графика по 
оси абсцисс после значения 0,12. При упругой 
деформации на участке cε < ε  температура об-
разца близка к 0 К, а потенциальная энергия 
возрастает. При степени деформации cε > ε  
температура начинает резко возрастать вслед-
ствие зарождения сдвигов в структуре мате-
риала, как показано на рис. 4. Наиболее по-
нятным способом определения пластических 
сдвигов и разрушения материала является по-
строение схемы распределения температуры 
по кристаллу.  

 
 

 
Рис. 3. Кривая механического напряжения в процес-

се растяжения образца 
 

 
Рис. 4. Зависимость температуры нанокомпозита                   
от степени деформации в процессе растяжения 
 
 
С точки зрения теории упругости задача рас-

тяжения описывается уравнениями равновесия  

0xyxx

x y
∂σ∂σ

+ =
∂ ∂

,                         (5) 

0xy yy

x y
∂σ ∂σ

+ =
∂ ∂

                         (6) 

и законом Гука 

1x
xx yy

u
x E E

∂ ν
= σ − σ

∂
,                   (7) 

1y
xx yy

u
y E E

∂ ν
= − σ + σ

∂
,                 (8) 

( )2 1yx
yy

uu
x y E

∂ + ν∂
+ = σ

∂ ∂
,               (9) 

где E  – модуль Юнга, ν  – коэффициент Пуас-
сона. 

В процессе деформации кристаллической 
решетки повреждения распространяются таким 
образом, что в объеме алюминия имеют место 
значительные повороты атомов, а в объеме меди 
(видны волны Людерса – Чернова, которые рас-
пространяются по кристаллу). Данные волны 
распространяются путем сдвигов в плоскостях 
{111}, которые наиболее неустойчивы по отно-
шению к сдвигу в ГЦК-металлах в направлении 
наибольшего касательного напряжения. Пример 
распределения данных волн показан на рис. 5. 
Каждый шаг пластической деформации ведет к 
резким локальным колебаниям энергии и соот-
ветственно локальному повышению температу-
ры. 

Cu 

Al 

 
Рис. 5. Расположение дислокаций в момент                     

разрушения слоистого нанокомпозита 
 
При исследовании наиболее удобным и эф-

фективным способом определения областей за-
рождения пластических деформаций является 
построение графика распределения температу-
ры по образцу в процессе нагружения. Модели-
рование продемонстрировало, что в областях 
зарождения дефектов кристаллической решетки 
температура может превышать среднюю темпе-
ратуру по исследуемому образцу. Исследования 
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распределения температуры в нанокомпозите 
позволили также определить плоскости сколь-
жения при пластических сдвигах. Таким обра-
зом, каждый период необратимой деформации 
ведет к резкому переходу части кинетической 
энергии в энергию неупорядоченных процессов 
и, соответственно, к локальному повышению 
мгновенной температуры. 

Заключение 
Моделирование методом молекулярной ди-

намики позволяет рассмотреть, что происходит 
с материалом на наноуровне при нагружении, 
исследовать распространение и характер пла-
стической деформации, образование дефектов и 
разрушений в кристаллической структуре об-
разца. Использованный многочастичный меж-
атомный потенциал EAM продемонстрировал 
хорошее воспроизведение свойств нанокомпо-
зита при исследовании процессов деформации.  

Подготовлен алгоритм и скрипт моделирова-
ния для задачи деформации нанокомпозита в 
программном комплексе LAMMPS. Алгоритм 
позволяет динамически контролировать иссле-
дуемые характеристики образца, в том числе 
величины деформации, термодинамические, 
энергетические и размерные параметры, напря-
жения, а также в интерактивном режиме наблю-
дать за процессами зарождения дислокаций и 
разрушения образца.  

Проведено исследование поведения охлаж-
денного нанокомпозита Al/Cu при растяжении с 
постоянной скоростью деформации. Во время 
нагружения материала происходит образование 
дефектов кристаллической решетки на границе 
раздела, которые распространяются по всему 
образцу. При деформировании композиции 
Al/Cu определены области зарождения пласти-
ческой деформации. Максимальное разрушение 
материала происходит по границе раздела. 

Результаты проведенных исследований мож-
но использовать для изучения процессов де-
формации нанокомпозиционных материалов с 
перспективными функциональными свойства-
ми. Кроме того, охлажденные наноструктуриро-
ванные объекты активно применяются в качест-
ве топологических изоляторов, которые обла-
дают дифференцированными характеристиками 
проводимости внутри материала и на его по-
верхности.  
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The purpose of this work is to carry out molecular dynamic simulation of uniaxial tension of the cooled down Al/Cu 

composition. The software program LAMMPS that includes the classic code of the molecular dynamics was used for calculations. 
The software program Ovito was used for visualization; it has a great variety of functions, thus allowing the user to investigate the 
obtained results thoroughly. In order to describe the atomic interaction in Al/Cu nanocomposite, the potential EAM of the 
submerged atom was used. The choice of the potential is explained by its adequate describing and reproducing the properties of a 
wide class of materials, including metals, semiconductors and alloys. The simulation was carried out in two stages. At the first 
stage the sample consisting of two crystallites of aluminum and copper as parallelepipeds connected along one of their joinable 
boundaries was placed in the design area and cooled down at constant pressure. Cooling down was made for stabilization of the 
nanosystem. At the second stage that corresponded to deformation, the temperature and pressure were changed in accordance with 
the current physical processes. In order to control the temperature and pressure at the primary stage of cooling down the algorithm 
of the Nose-Hoover thermostat and barostat was applied. 

The paper presents the character of distribution of longitudinal stresses along the whole volume of the crystal within the 
tension process. When the specimen reaches the elasticity limit, the emergency of defects of the crystal lattice and their distribution 
along the crystal as displacements and rotations of atoms in crystalline planes were observed. Areas of emergency of plastic 
deformations were determined. The maximum material fracture took place along the boundary line. By means of the molecular 
dynamic simulation the parameters of Al/Cu composition (deformation, temperature, mechanical stress) were dynamically studied. 
The comparison of the specimen characteristics during deformation was made. Multiple processes take place in the material under 
loading, which include emergency of defects, elastic and plastic deformations, and generation of damages with atom restructuring. 

 
Keywords: deformation, simulation, molecular dynamics, potential of the submerged atom, defects, nanocomposites, 

dislocations, mechanical characteristics. 
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