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Ââåäåíèå

Ìíîãîìàñøòàáíîå ìîäåëèðîâàíèå íàïðÿæåííî-

äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ ó âåðøèíû òðåùèíû

Ê 21 âåêó ìåõàíèêà ðàçðóøåíèÿ ñôîðìèðîâàëàñü â îäíó èç íàèáîëåå ðàçâè-

âàþùèõñÿ è ìíîãîîáåùàþùèõ îáëàñòåé èíæåíåðíîé ìåõàíèêè [11,13]. Ýòî

ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî âûçâàííûå ðàñòðåñêèâàíèåì âûõîäû èç ñòðîÿ óñòðîéñòâ

è êîíñòðóêöèé ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ãèãàíòñêîå áåñïîêîéñòâî äëÿ ÷åëîâå÷å-

ñêîãî ñîîáùåñòâà è ïðèâîäÿò ê íåîáõîäèìîñòè ðåøåíèÿ ïðîáëåì áåçîïàñ-

íîñòè è íàäåæíîñòè êîíñòðóêöèé. Äîñòèæåíèÿ â îáëàñòè ìåõàíèêè ðàç-

ðóøåíèÿ ïîìîãëè îïòèìèçèðîâàòü ìíîãèå êîíñòðóêòèâíûå ðåøåíèÿ è, òà-

êèì îáðàçîì, óñòðàíèòü ïîòåíöèàëüíûå îïàñíîñòè è óãðîçû äëÿ øèðîêîãî

ñïåêòðà îáëàñòåé, íà÷èíàÿ ñ ìàøèíîñòðîåíèÿ, àâèàöèè, æåëåçíîäîðîæíîãî

ñòðîèòåëüñòâà, ãåîôèçèêè è çàêàí÷èâàÿ áèîëîãèåé è ìåäèöèíîé [124].

Êàê ïðàâèëî, ðàçðóøåíèå ìàòåðèàëîâ îáû÷íî íà÷èíàåòñÿ ëîêàëüíî îò

âåðøèíû òðåùèíû, ÷òî âïîñëåäñòâèè ïðèâîäèò ê ãëîáàëüíîìó ðàçðóøåíèþ

èç-çà ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû ïî âñåé êîíñòðóêöèè [11, 13]. Ïîíèìàíèå

ìåõàíè÷åñêîé ðåàêöèè ìàòåðèàëà ïðè çàðîæäåíèè è ðàñïðîñòðàíåíèè òðå-

ùèíû íà àòîìíîì óðîâíå èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå â ìåõàíèêå ðàçðóøåíèÿ.

Â ñâÿçè ñ ýòèì ìíîãîìàñøòàáíûé íàíî-ìàêðîàíàëèç õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ

ïðèîáðåòàåò êëþ÷åâîå çíà÷åíèå.

Òðàäèöèîííûì ïîäõîäîì ê ìîäåëèðîâàíèþ õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ ÿâ-

ëÿþòñÿ ãèïîòåçû è ïðåäñòàâëåíèÿ ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä [22], â êîòî-

ðûõ ìàòåðèàë ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê êîíòèíóóì è â êîòîðûõ èãíîðèðóþòñÿ

âñå ìèêðîñêîïè÷åñêèå îñîáåííîñòè (õèìè÷åñêèé ñîñòàâ, ðàçìåð çåðåí, êðè-

ñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ìàòåðèàëà, ðàññòîÿíèå ìåæäó ðåøåòêàìè è ò.ä.).

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ â ìåõàíèêå ñïëîøíûõ ñðåä ïðåäëîæåíû ìîùíûå ñõåìû
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÷èñëåííîãî àíàëèçà [14], êðèòåðèè ðàçðóøåíèÿ, ìàòåìàòè÷åñêèå ìåòîäû

êîíòèíóóìà, ÷òî ïðèâåëî ê âñåñòîðîííåìó ïîíèìàíèþ ìåõàíèêè õðóïêîãî

ðàçðóøåíèÿ. Îäíàêî ìåõàíèçìû ðàçðóøåíèÿ, êîòîðûå îáúÿñíÿþò ïîòåðþ

ëîêàëüíîãî ñöåïëåíèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè (ìîëåêóëàìè è àòîìàìè) ìàòåðè-

àëà, íåâîçìîæíî îïèñàòü ñ ïîìîùüþ ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ïîäõîäîâ. Â ÷àñò-

íîñòè, âî âðåìÿ ðàñêðûòèÿ òðåùèíû â àòîìíîì ìàñøòàáå àòîìû â îáëàñòè

âåðøèíû òðåùèíû îòðûâàþòñÿ äðóã îò äðóãà, ÷òîáû ðàçîìêíóòü õðóïêèé

ìàòåðèàë (ðàçðóøåíèå îäíîé ïàðû àòîìîâ çà ðàç).

Â 1976 ãîäó Â. Ýøåðñò è Â. Ãóâåð âïåðâûå ïðèìåíèëè ìåòîä ìîëåêó-

ëÿðíîé äèíàìèêè äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçðóøåíèÿ [28]. Öåëüþ ýòîé ðàáîòû

áûëî èçó÷åíèå ñèñòåìû èç íåñêîëüêèõ àòîìîâ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðàçðóøå-

íèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîñòîãî ñèëîâîãî ïîëÿ. Ðàññìàòðèâàëàñü íåáîëüøàÿ

ñèñòåìà c òðåóãîëüíîé ðåøåòêîé èç 512 àòîìîâ, à âçàèìîäåéñòâèÿ îïðåäå-

ëÿëèñü ëèíåéíûìè ïðóæèíàìè. Èíòåðåñíî, ÷òî Ýøåðñò è Ãóâåð íàçûâàëè

ñâîè ÷èñëåííûå èññëåäîâàíèÿ "çàêîíàìè Íüþòîíà". Îäíàêî ïîñëå ýòîé ðà-

áîòû áûëî øèðîêî ðàñïðîñòðàíåíî èñïîëüçîâàíèå òåðìèíà "ìîëåêóëÿðíàÿ

äèíàìèêà" äëÿ îïèñàíèÿ ÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèé ðàçðóøåíèÿ â àòîìíîì

ìàñøòàáå. Ñ êîíöà 1980-õ ãîäîâ è ïî íàñòîÿùåå âðåìÿ èññëåäîâàòåëè ïðî-

ÿâëÿëè áîëüøîé èíòåðåñ ê íàíîðàçìåðíîé ìåõàíèêå ðàçðóøåíèÿ ñ èñïîëü-

çîâàíèåì ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Íàïðèìåð, Áèòöåð è äð. [39]

ïðåäñòàâèëè îáçîð ëèòåðàòóðû, à òàêæå îáçîð ïåðñïåêòèâ àòîìèñòè÷åñêèõ

ïîäõîäîâ ê ìîäåëèðîâàíèþ òðåùèí ñ àêöåíòîì íà êðèñòàëëè÷åñêèå ìàòå-

ðèàëû. Â ïîñëåäíèå ãîäû îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿëîñü êîìïüþòåðíîìó ìî-

äåëèðîâàíèþ èçó÷åíèÿ ìåõàíèçìîâ õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ ìàòåðèàëîâ íà

íàíîóðîâíå [8, 57,58,60�62,90,110,111].

Ìåòîäû è òåõíèêè èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ íà íàíîóðîâíå

âñå åùå íàõîäÿòñÿ íà ñòàäèè ðàçðàáîòêè, îíè ïîñòîÿííî ñîâåðøåíñòâóþòñÿ

è ìîäèôèöèðóþòñÿ ïðåäñòàâèòåëÿìè ðàçëè÷íûõ íàó÷íûõ øêîë è äèñöè-
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ïëèí [9,19]. Êëþ÷îì ê óñïåõó â ýòîé îáëàñòè ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïðåäëàãàåìûå

ìåòîäû äîëæíû ïîñòîÿííî ïåðåñìàòðèâàòüñÿ èññëåäîâàòåëÿìè ñ ó÷åòîì èõ

ïðèëîæåíèé ê ðàçëè÷íûì îáëàñòÿì, ÷òîáû ìîæíî áûëî ó÷åñòü âñå ïðåèìó-

ùåñòâà, à òàêæå íåäîñòàòêè. Ðàññìîòðåíèþ ïðîáëåì õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ

íà àòîìèñòè÷åñêîì óðîâíå è ïîñâÿùåíà íàñòîÿùàÿ äèññåðòàöèîííàÿ ðàáî-

òà.

Ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ìàòåðèàëà îêàçûâàåò çíà÷èòåëüíîå âëèÿ-

íèå íà ïðîöåññ ðàçðóøåíèÿ [34,43,49,57,58,60�62,84,90,110,111,117,122,138,

143,172,174,183,187]. Êîíòèíóàëüíàÿ ìåõàíèêà ðàçðóøåíèÿ ïðîäåìîíñòðè-

ðîâàëà ñâîþ ïðàêòè÷åñêóþ ïðèìåíèìîñòü â ìîäåëèðîâàíèè ìåõàíè÷åñêèõ

ñâîéñòâ òâåðäûõ òåë è ñòðóêòóð. Îäíàêî íà ðàññòîÿíèÿõ, ñîïîñòàâèìûõ ñ

ìåæàòîìíûìè, êîíöåïöèÿ ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä ñòàíîâèòñÿ íåïðèìå-

íèìîé è òðåáóåòñÿ ó÷èòûâàòü îñîáåííîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû.

Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ ëó÷øåãî ïîíèìàíèÿ è êà÷åñòâåííîãî ïðåäñòàâëå-

íèÿ ïðîöåññà ðîñòà òðåùèíû íåîáõîäèìî çíàíèå ïðîöåññîâ íà àòîìíîì

óðîâíå. Íàçðåëà íàñóùíàÿ íåîáõîäèìîñòü ðàçâèòèÿ ìåòîäîëîãèé ãîìîãå-

íèçàöèè è îñðåäíåíèÿ äëÿ òîãî, ÷òîáû ïðåäëîæèòü ñîîòíîøåíèÿ íà óðîâíå

îäíîãî êðèñòàëëà è èíêîðïîðèðîâàòü ýòè ñîîòíîøåíèÿ â ìàêðîìîäåëè è

â ïàêåòû ìîäåëèðîâàíèÿ, ðåàëèçóþùèå ìåòîä êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ. Òà-

êèå ïðîöåäóðû ãîìîãåíèçàöèè (îñðåäíåíèÿ) îòñóòñòâóþò â ñîâðåìåííîé

ëèòåðàòóðå ïðåèìóùåñòâåííî èç-çà ðàñõîæäåíèé è ïðîòèâîðå÷èé â îïè-

ñàíèè ìåõàíèçìîâ äåôîðìèðîâàíèÿ íà îñíîâå äèñêðåòíîãî è êîíòèíóàëü-

íîãî ïîäõîäîâ. Ýòî óñèëèâàåò íåîáõîäèìîñòü ðàçðàáîòêè ñèñòåìàòè÷åñêî-

ãî ïîäõîäà, âêëþ÷àþùåãî îïèñàíèå è ïðåäñòàâëåíèå ïðîöåññà ðàçðóøå-

íèÿ íà êàæäîì èç ìàñøòàáíûõ óðîâíåé è ïîñëåäóþùåå ñðàùèâàíèå èëè

ñîãëàñîâàíèå ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé íà ðàçíûõ óðîâíÿõ. Ñ ïîÿâëåíè-

åì ìîùíûõ êîìïüþòåðîâ íàáèðàåò ñèëó è ñòàíîâèòñÿ îáùåóïîòðåáèòåëü-

íûì èññëåäîâàòåëüñêèì ïîäõîäîì àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå íà îñ-
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íîâå òàêèõ ìåòîäîâ, êàê ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Î÷åâèäíî, ÷òî

äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññà ðàçðóøåíèÿ íåîáõîäèìû êîíòèíóàëüíûå ìîäåëè,

áàçèðóþùèåñÿ íà êà÷åñòâåííîé èíôîðìàöèè î äåôîðìàöèîííûõ ìåõàíèç-

ìàõ, ïîëó÷àåìîé èç êîìïüþòåðíîãî èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìå-

òîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû, ñîäåðæàùåé

òðåùèíó. Íåîáõîäèìî ðàçâèòü ìåòîäîëîãèþ äëÿ îïèñàíèÿ ðîñòà òðåùè-

íû è ñâÿçàííûõ ñ ïðîöåññîì ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû äåôîðìàöèîííûõ

ìåõàíèçìîâ, ïîëó÷àåìûõ èç èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÷à-

ñòèö, èíôîðìàöèÿ î êîòîðûõ äîëæíà áûòü èíêîðïîðèðîâàíà â êîíòèíó-

àëüíóþ ìîäåëü. Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîçâîëÿåò îïèñàòü ñ õî-

ðîøåé ðàçðåøàþùåé ñïîñîáíîñòüþ êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó è äåôåê-

òû, òàêèå êàê ïîâåðõíîñòü ðàçðûâà èëè áåðåã òðåùèíû, ãðàíèöà çåðíà.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè àêòèâíî ïðèìåíÿåòñÿ

äëÿ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðîñòà òðåùèíû â ðàçëè÷íûõ ìàòåðèà-

ëàõ [34,43,49,57,58,60�62,84,90,110,111,117,122,138,143,172,174,183,187].

Îñíîâíàÿ èäåÿ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ) çàêëþ÷àåòñÿ â

êîìïüþòåðíîì ñëåæåíèè äèíàìè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ êàæäîé ÷àñòèöû (àòî-

ìà) è èõ âçàèìîäåéñòâèÿ. Ñîâðåìåííûå âû÷èñëèòåëüíûå ñðåäñòâà, ïðèìå-

íåíèå êîíñòðóêöèé ïàðàëëåëüíîé àðõèòåêòóðû è ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû-

÷èñëèòåëüíûõ êîìïëåêñîâ äàëè âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàòü ìåòîä ÌÄ äëÿ

ñèñòåì, âêëþ÷àþùèõ 107−109 àòîìîâ [15]. Ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå è ìî-

äåëèðîâàíèå íåëèíåéíûõ ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ, äåôîðìèðîâàíèÿ è óñòà-

ëîñòíîãî íàãðóæåíèÿ â ìåòàëëàõ, ñïëàâàõ è êîìïîçèöèîííûõ ìàòåðèàëàõ

íåèçáåæíî ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè ðàññìîòðåíèÿ ïðîöåññîâ è ÿâëåíèé,

ïðîèñõîäÿùèõ íà ðàçëè÷íûõ ìàñøòàáíûõ óðîâíÿõ, èçìåíÿþùèõñÿ îò ìàê-

ðîñêîïè÷åñêèõ ðàçìåðîâ òðåùèí, ïîð è äðóãèõ ìàêðîñêîïè÷åñêèõ äåôåêòîâ

äî ðàçìåðîâ çåðíà, ðàçìåðîâ ìåæçåðåííûõ ãðàíèö è ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ

ñòðóêòóð.
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Àêòóàëüíîñòü èññëåäîâàíèÿ

Àêòóàëüíîñòü äèññåðòàöèîííîãî èññëåäîâàíèÿ îáóñëîâëåíà íåîáõîäèìî-

ñòüþ è ïåðñïåêòèâíîñòüþ èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ íà íàíî- è

ìèêðîóðîâíÿõ. Ìåõàíèêà ñïëîøíûõ ñðåä ïåðåñòàåò áûòü ðàáî÷èì èíñòðó-

ìåíòîì íà ðàññòîÿíèÿõ, ãäå ìîæíî ðàçëè÷èòü êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòó-

ðó ìàòåðèàëà. Õîòåëîñü áû ðàñøèðèòü çíàíèÿ î ïðîöåññàõ ðàçðóøåíèÿ íà

ðàññòîÿíèÿõ, ñîïîñòàâèìûõ ñ õàðàêòåðíûì ëèíåéíûì ðàçìåðîì êðèñòàë-

ëè÷åñêîé ðåøåòêè.

Óòî÷íåíèå ìîäåëåé áîëåå âûñîêîãî ìàñøòàáíîãî óðîâíÿ è ðàçðàáîòêà

ìåòîäèêè ñîçäàíèÿ ìíîãîóðîâíåâûõ ìîäåëåé â ðàçëè÷íûõ ðàçâèâàþùèõñÿ

îòðàñëÿõ: íåôòÿíîé è ãàçîâîé ïðîìûøëåííîñòè, ìàøèíîñòðîåíèè, àâèàöè-

îííîé è êîñìè÷åñêîé òåõíèêè ÿâëÿþòñÿ îäíèìè èç ïåðñïåêòèâíûõ íàïðàâ-

ëåíèé ðàçâèòèÿ ñîâðåìåííûõ òåõíîëîãèé.

Àêòóàëüíîñòü ïðîáëåìû èññëåäîâàíèÿ îáóñëîâëåíà íåîáõîäèìîñòüþ ñî-

çäàíèÿ ýôôåêòèâíûõ ðàñ÷åòíûõ ñõåì íàïðÿæåííî-äåôîðìèðîâàííîãî ñî-

ñòîÿíèÿ â äåôîðìèðóåìûõ òåëàõ ñ ó÷åòîì èõ êðèñòàëëè÷åñêîãî ñòðîå-

íèÿ, èáî îñîáåííîñòè äåôîðìèðîâàíèÿ è ðàçðóøåíèÿ íà íàíîñêîïè÷åñêîì

óðîâíå îáóñëàâëèâàþò ìàêðîñêîïè÷åñêîå ïîâåäåíèå äåôîðìèðóåìîãî òåëà.

Àêòóàëüíîñòü ïðîáëåìû èññëåäîâàíèÿ òàêæå îïðåäåëÿåòñÿ òåì, ÷òî ñî÷å-

òàíèå ïîäõîäîâ ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä è àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâà-

íèÿ ïîçâîëèò ïîëó÷èòü áîëåå ãëóáîêîå ïîíèìàíèå è ðåàëèñòè÷íîå îïèñàíèå

ïîâåäåíèÿ ðîñòà òðåùèí è äåôîðìàöèîííûõ ïðîöåññîâ â óñëîâèÿõ âîçäåé-

ñòâèÿ ðàçëè÷íûõ ñëîæíûõ ñèñòåì íàãðóçîê.

Ïåðñïåêòèâíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ íà ìèêðîóðîâíå. Ïè-

îíåðñêîé ðàáîòîé ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ÿâëÿåòñÿ

ñòàòüÿ ñåðåäèíû ïÿòèäåñÿòûõ ãîäîâ ïðîøëîãî âåêà [26]. Ñâîå çâàíèå ìå-

òîä íîñèò â ñèëó òîãî, ÷òî ïåðâîíà÷àëüíî ïîä òâåðäûìè ñôåðàìè ïîäðà-
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çóìåâàëèñü ìîëåêóëû, íî âïîñëåäñòâèè ñòàëè ñ÷èòàòü ñôåðàìè àòîìû [26].

Ïèîíåðñêèå ðàáîòû áûëè íàöåëåíû íà èññëåäîâàíèå âûïîëíåíèÿ îáùèõ

çàêîíîìåðíîñòåé äâèæåíèÿ áîëüøåðàçìåðíûõ ñèñòåì ÷àñòèö. Ñ ðàçâèòèåì

âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ñòàëî

øèðîêî ïðèìåíÿòüñÿ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ íàóêè. Â ìåõàíèêå òâåðäîãî

òåëà ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ äåôåêòîâ

â êðèñòàëëàõ, òàêèõ êàê âàêàíñèè, äåôåêòû, äèñëîêàöèè, ìåæôàçíûå è

ìåæäîìåííûå ãðàíèöû è ò.ä.

Ñðàâíåíèþ íàïðÿæåííî-äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ ìîëåêóëÿðíî-

äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ðåøåíèåì òåîðèè êîíòèíóóìà ïîñâÿùåí

ðÿä ðàáîò [43, 60, 172, 183]. Èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî àòîìèñòè÷åñêîå

ìîäåëèðîâàíèå õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåøåíèÿìè òåîðèè êîíòèíóóìà ïðè

îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ. Îäíàêî îñòàåòñÿ îòêðûòûì âîïðîñ, ñîõðàíÿåò-

ñÿ ëè òàêîå ñîãëàñèå ìåæäó ýòèìè òåîðèÿìè â îáùåì ñëó÷àå, íàïðèìåð,

ïðè ñìåøàííîì íàãðóæåíèè îáðàçöà. Ïðèìåíèìîñòü ìåõàíèêè ðàçðóøå-

íèÿ ñïëîøíûõ ñðåä â àòîìèñòè÷åñêèõ ñèñòåìàõ ïî-ïðåæíåìó çàñëóæèâàåò

ãëóáîêîãî ðàññìîòðåíèÿ è òùàòåëüíîãî àíàëèçà. Ìåõàíèêà ñïëîøíûõ ñðåä

ïðåäîñòàâëÿåò ìíîæåñòâî àíàëèòè÷åñêèõ ðåøåíèé è õîðîøî ðàçðàáîòàí-

íûõ ìåòîäîâ, êîòîðûå õîòåëîñü áû èñïîëüçîâàòü íà íàíîóðîâíå. Îäíèì

èç òàêèõ ðåøåíèé ìåõàíèêè õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ ÿâëÿåòñÿ êëàññè÷åñêîå

àñèìïòîòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå ïîëÿ íàïðÿæåíèé Ì. Óèëüÿìñà [181, 182].

Ïîýòîìó äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ïðèìåíèìîñòè

êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ

íà íàíîñêîïè÷åñêîì óðîâíå, à èìåííî, ïðèìåíåíèþ ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêî-

ãî ðåøåíèÿ ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä äëÿ îïèñàíèÿ

ïîëåé íàïðÿæåíèé âáëèçè òðåùèíû íà íàíîóðîâíå ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðî-

âàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

Â ðàáîòå [183] àâòîðû ââåëè àíàëîã êîíòèíóàëüíîãî êîýôôèöèåíòà
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èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé è ïðåäñòàâèëè ìåòîä åãî âû÷èñëåíèÿ ñ ïî-

ìîùüþ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Â èññëåäîâàíèè àâ-

òîðû èñïîëüçîâàëè ïîëÿ ïåðåìåùåíèé, ïîëó÷åííûå èç àòîìèñòè÷åñêîãî

ìîäåëèðîâàíèÿ, è â àñèìïòîòè÷åñêîì ðàçëîæåíèè Óèëüÿìñà óäåðæèâà-

ëè äâà ïåðâûõ ñëàãàåìûõ. Èìåþùèéñÿ îïûò èñïîëüçîâàíèÿ àñèìïòîòè-

÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà ïîêàçûâàåò, ÷òî ñóùåñòâóþò îñîáåííîñòè,

êîòîðûå òðåáóþò äîðàáîòêè è äàëüíåéøåãî èññëåäîâàíèÿ. Â öèêëå ðà-

áîò [98�101, 116, 148, 163, 177], ïîñâÿùåííîì èññëåäîâàíèþ âëèÿíèÿ êîëè-

÷åñòâà óäåðæèâàåìûõ ñëàãàåìûõ â ðàçëîæåíèè Óèëüÿìñà, ïîêàçàíà íåîá-

õîäèìîñòü óäåðæàíèÿ ñëàãàåìûõ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà.

Ñòåïåíü ðàçðàáîòàííîñòè òåìû

Ðàçðóøåíèÿ ìàòåðèàëîâ ïðîèñõîäÿò èç-çà çàðîæäåíèÿ, ñëèÿíèÿ è ðàñ-

ïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí, äåôåêòîâ è âàêàíñèé è ìîãóò áûòü êîëè÷åñòâåí-

íî îïèñàíû êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêîé ðàçðóøåíèÿ, îñíîâàííîé íà ìåõà-

íèêå ñïëîøíûõ ñðåä [74, 87, 137, 142]. Òðàäèöèîííàÿ ìåõàíèêà ðàçðóøå-

íèÿ ñïëîøíûõ ñðåä îïðåäåëÿåò êîýôôèöèåíòû èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé

(ÊÈÍ) äëÿ õàðàêòåðèñòèêè ïîëåé íàïðÿæåíèé, äåôîðìàöèé è ïåðåìåùå-

íèé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû. Êðèòåðèè òðàäèöèîííîé ëèíåéíîé ìåõàíè-

êè óïðóãîãî ðàçðóøåíèÿ (ËÌÓÐ) èñïîëüçóþò èíòåíñèâíîñòü ñèíãóëÿðíî-

ãî ïîëÿ íàïðÿæåíèé âáëèçè êîí÷èêà òðåùèíû è êîíöåïöèþ êîýôôèöèåí-

òà èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé [74, 87, 137, 142]. Â ðàáîòàõ [74, 87, 137, 142]

ïîêàçàíî, ÷òî ðàçðóøåíèå ïîñëåäîâàòåëüíî îïèñûâàåòñÿ ñèíãóëÿðíûì ïî-

ëåì êîíòèíóàëüíûõ íàïðÿæåíèé. Îäíàêî ìåõàíèêà ðàçðóøåíèÿ, îñíîâàí-

íàÿ íà äîïóùåíèè êîíòèíóóìà, çàòðóäíÿåò ïðîãíîçèðîâàíèå è èññëåäîâà-

íèå ðàçðóøåíèÿ ìàòåðèàëîâ íà íàíîóðîâíå èç-çà äèñêðåòíîñòè ìîëåêóë è

àòîìîâ [142]. ×òîáû îáåñïå÷èòü ôèçè÷åñêîå ïîíèìàíèå ÿâëåíèé ðàçðóøå-

íèÿ íà íàíîóðîâíå è òùàòåëüíî èçó÷èòü àòîìèñòè÷åñêóþ ïðèðîäó ðàçðó-

øåíèÿ, ìîæíî èñïîëüçîâàòü àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå. Äî ñèõ ïîð
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ñ ýòîé öåëüþ ìíîãèå èññëåäîâàòåëè, îñíîâûâàÿñü íà àòîìèñòè÷åñêîì ìî-

äåëèðîâàíèè, ïðåäïðèíÿëè ìíîãî óñïåøíûõ ïîïûòîê ðàññ÷èòàòü ÊÈÍ è

äðóãèå ïàðàìåòðû ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ [34, 43, 49, 57, 58, 60�62, 84, 90, 110,

111, 117, 122, 138, 143, 172, 174, 183, 187]. Òàêèì îáðàçîì, â ñàìîé ðàííåé, íà

íàø âçãëÿä, ðàáîòå 1983 ãîäà [34] áûëè ñìîäåëèðîâàíû âíóòðåííèå ïðîöåñ-

ñû ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû 1) ïóòåì ðàñùåïëåíèÿ, 2) ïóòåì çàðîæäåíèÿ

äèñëîêàöèé â íåëèíåéíîé îáëàñòè ó âåðøèíû òðåùèíû ñ ïîìîùüþ ïîä-

õîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â àëüôà-æåëåçå è ìåäè, ïðè èñïîëüçîâàíèè

ïîòåíöèàëîâ Ëåíàðäà-Äæîíñà è Ìîðçå ñîîòâåòñòâåííî. Ìîäåëèðîâàíèå ïî-

êàçàëî, ÷òî àëüôà-æåëåçî ïî ñâîåé ïðèðîäå õðóïêîå è ðàçðóøàåòñÿ ïóòåì

ðàñùåïëåíèÿ âäîëü ïëîñêîñòè êóáà, êîãäà êîýôôèöèåíò èíòåíñèâíîñòè íà-

ïðÿæåíèé äîñòèãàåò ñâîåãî êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ ñîãëàñíî òåîðèè õðóï-

êîãî ðàçðóøåíèÿ. Â [34] ïîêàçàíî, ÷òî â æåëåçå íå îáðàçóþòñÿ äèñëîêàöèè,

è äàæå ðàçâèòèå îãðàíè÷åííîãî äâîéíèêîâàíèÿ âåðøèí òðåùèí â îñîáûõ

îðèåíòàöèÿõ íå èçìåíÿåò ýòó âíóòðåííþþ õðóïêîñòü. Â ìåäè çàòóïëåíèå

êîí÷èêà òðåùèíû â îáëàñòè, êîíòðîëèðóåìîé êîýôôèöèåíòîì èíòåíñèâ-

íîñòè íàïðÿæåíèé, âñåãäà ïðåäîòâðàùàëî ðîñò õðóïêîé òðåùèíû ïóòåì

ðàñùåïëåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, ìåäü ïî ñâîåé ïðèðîäå ÿâëÿåòñÿ áîëåå ïëà-

ñòè÷íûì ìàòåðèàëîì.

Â èññëåäîâàíèè [43] ïðåäñòàâëåíî êðóïíîìàñøòàáíîå àòîìèñòè÷åñêîå

ìîäåëèðîâàíèå òðåùèíû ìîäû I, ðàñïðîñòðàíÿþùåéñÿ â ãàðìîíè÷åñêîé ðå-

øåòêå. Îñíîâíîé öåëüþ ðàáîòû [43] ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå ïîëåé íàïðÿæåíèé

è äåôîðìàöèé âáëèçè áûñòðî ðàñïðîñòðàíÿþùåéñÿ òðåùèíû ìîäû I. Ïî-

ëó÷åíû àòîìèñòè÷åñêèå ÊÈÍ, êîòîðûå ñîïîñòàâëåíû ñ àñèìïòîòè÷åñêèìè

ðåøåíèÿìè ìåõàíèêè ñïëîøíîé ñðåäû äëÿ äèíàìè÷åñêèõ óïðóãèõ ïîëåé

äëÿ ðàçëè÷íûõ ñêîðîñòåé ðîñòà òðåùèí. Àâòîðû ïîêàçûâàþò, ÷òî êàê àòî-

ìèñòè÷åñêîå íàïðÿæåíèå, òàê è äåôîðìàöèÿ ìîãóò áûòü ïîñëåäîâàòåëüíî

ñâÿçàíû ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè êîíòèíóàëüíûìè âåëè÷èíàìè. Èññëåäîâàíèå
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ïîêàçûâàåò, ÷òî ðåçóëüòàòû àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ õîðîøî ñîãëà-

ñóþòñÿ ñ ïðåäñêàçàíèÿìè ìåõàíè÷åñêîé òåîðèè êîíòèíóóìà. Ýòî îçíà÷àåò,

÷òî òåîðèÿ êîíòèíóóìà ìîæåò áûòü ïðèìåíåíà ê çàäà÷àì íàíîðàçìåðíîãî

ìàñøòàáà.

Ïðèìåíèìîñòü ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ñïëîøíîé ñðåäû â àòîìèñòè÷å-

ñêèõ ñèñòåìàõ îáñóæäàåòñÿ â [49]. Àâòîðû ïðèõîäÿò ê âûâîäó, ÷òî ýíåð-

ãåòè÷åñêèé áàëàíñ Ãðèôôèòñà íà íàíîóðîâíå âñå åùå äåéñòâèòåëåí, íî

êîíöåïöèÿ ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ñïëîøíîé ñðåäû íåïðèìåíèìà íàïðÿìóþ,

ïîñêîëüêó ðàçìåð çîíû K-äîìèíèðîâàíèÿ ÷ðåçâû÷àéíî ìàë. Åñëè âÿçêîñòü

ðàçðóøåíèÿ îöåíèâàåòñÿ íà îñíîâå ñèíãóëÿðíîñòè íàïðÿæåíèé äëÿ ïðîãíî-

çèðîâàíèÿ ðàçðóøåíèÿ íàíîñòðóêòóð, íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü äâóõïàðàìåò-

ðè÷åñêóþ ìîäåëü, âêëþ÷àþùóþ âêëàä íåñèíãóëÿðíûõ ÷ëåíîâ â óïðóãîå

ðåøåíèå, îñíîâàííîå íà ïðèáëèæåííîì ðàçëîæåíèè Óèëüÿìñà.

Â [183] îòìå÷àåòñÿ, ÷òî â ìåõàíèêå ðàçðóøåíèÿ ÊÈÍ èñïîëüçóþòñÿ äëÿ

êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè ïîëåé ìåõàíè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé, ñóùåñòâóþùèõ

âîêðóã òðåùèíû â îäíîðîäíîì ëèíåéíî-óïðóãîì ìàòåðèàëå. Êðèòè÷åñêèå

çíà÷åíèÿ ÊÈÍ ÿâëÿþòñÿ âíóòðåííåé ìåðîé ñîïðîòèâëåíèÿ ìàòåðèàëà ðàñ-

òðåñêèâàíèþ (ðàñïðîñòðàíåíèþ òðåùèíû). Àâòîðû ïîä÷åðêèâàþò, ÷òî íà

àòîìíûõ ìàñøòàáàõ ðàçðóøåíèå ïðîèñõîäèò êàê ñåðèÿ ðàçðûâîâ àòîìíûõ

ñâÿçåé. Êàê ñëåäñòâèå, ôîðìàëüíûé àíàëîã ÊÈÍ êîíòèíóóìà, ðàññ÷èòàí-

íûé íà îñíîâå àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ìîæåò èìåòü ïðîñòðàí-

ñòâåííî ëîêàëèçîâàííûå ìèêðîñòðóêòóðíûå âêëàäû, êîòîðûå ïðîèñõîäÿò

îò ðàçëè÷íûõ êîíôèãóðàöèé ñâÿçåé. Ñïîñîáíîñòü õàðàêòåðèçîâàòü ðàçðó-

øåíèå â àòîìíîì ìàñøòàáå ñ òî÷êè çðåíèÿ ÊÈÍ äàåò êàê âîçìîæíîñòü

èññëåäîâàòü âëèÿíèå õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, òàê è òî, êàê äîáàâëåíèå ìèê-

ðîñòðóêòóðíîãî êîìïîíåíòà âëèÿåò íà òî÷íîñòü îöåíêè ÊÈÍ. Àâòîðû ðàáî-

òû [183] ïðåäñòàâëÿþò íîâûé ÷èñëåííûé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ÊÈÍ íà îñíîâå

ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà äèíàìèêè ÷àñòèö. Èñïîëüçóÿ àòîìèñòè-
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÷åñêèå êîîðäèíàòû äëÿ îïèñàíèÿ ïîëÿ ïåðåìåùåíèé âîêðóã âåðøèíû òðå-

ùèíû, ìåòîä ïðîåöèðóåò íàáëþäàåìûå ïåðåìåùåíèÿ íà íàáîð íåïðåðûâ-

íûõ ïîëåé ïåðåìåùåíèé, îïðåäåëÿåìûõ ðàçëîæåíèåì Óèëüÿìñà êëàññè÷å-

ñêîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ñïëîøíûõ ñðåä. Äâà ÷ëåíà ðàçëîæåíèÿ ðÿäà

Óèëüÿìñà ñîõðàíÿþòñÿ è âû÷èñëÿþòñÿ ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì

ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Òî÷íîñòü ýòîãî ìåòîäà ïðîâåðÿåòñÿ íà ïðîñòîé

ìîäåëè, à çàòåì ïðèìåíÿåòñÿ ê ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîìó ìîäåëèðîâà-

íèþ ðàçðóøåíèÿ â àìîðôíîì êðåìíåçåìå. Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì ÌÄ

ïðåäîñòàâëÿåò çàâèñÿùèå îò âðåìåíè è ïðîñòðàíñòâà ÊÈÍ, çíà÷åíèÿ êî-

òîðûõ, êàê ïîêàçàíî, õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíè-

ÿìè âÿçêîñòè ðàçðóøåíèÿ â êâàðöåâîì ñòåêëå. Ãëàâíîé öåëüþ ñòàòüè [138]

ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå îáîñíîâàííîñòè ïðèìåíåíèÿ ìåòîäîëîãèè ëèíåéíîé

ìåõàíèêè óïðóãîãî ðàçðóøåíèÿ, îñíîâàííîé íà ãèïîòåçå ñïëîøíîé ñðåäû.

Àâòîðû ñðàâíèâàþò ïðåäñêàçàíèÿ, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêî-

ãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ J-èíòåãðàëà, ñ ðåçóëüòàòàìè êîíòèíóàëüíîé òåîðèè.

Ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò çíà÷èòåëüíîå îòêëîíåíèå îò ËÌÓÐ äëÿ äëèí òðå-

ùèí íèæå îïðåäåëåííîãî ïîðîãà. Ââèäó íåêîòîðûõ ðàñõîæäåíèé ìåæäó

êîíòèíóàëüíûì è àòîìèñòè÷åñêèì ïîäõîäàìè âñå åùå îáñóæäàåòñÿ âîïðîñ

î òîì, ñëåäóåò ëè ïðèìåíÿòü êîíöåïöèþ, îñíîâàííóþ íà êîíòèíóóìå, ê äèñ-

êðåòíîé ñèñòåìå è ìîæíî ëè âû÷èñëèòü ïàðàìåòðû ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ

ñïëîøíûõ ñðåä íà îñíîâå ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÄ. Òàêèì îáðàçîì,

ìîæíî ïðèéòè ê òîìó, ÷òî äëÿ ïîäòâåðæäåíèÿ âûâîäîâ íåîáõîäèìî ïðî-

âåñòè äîïîëíèòåëüíîå øèðîêîå ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì ÌÄ. Ýòî äîëæíî

áûòü ñäåëàíî ñ ñàìûì òùàòåëüíûì êîíòðîëåì, ÷òîáû èçáåæàòü îøèáîê

ïðè ñðàâíåíèè ðåçóëüòàòîâ êîíòèíóàëüíîãî è àòîìèñòè÷åñêîãî ïîäõîäîâ.

Àâòîðû [138] ïðèõîäÿò ê âûâîäó, ÷òî ïîíÿòèå ñêîðîñòè âûñâîáîæäå-

íèÿ ýíåðãèè äåôîðìàöèè ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ôèçè÷åñêóþ âåëè÷èíó,

êîòîðàÿ ìîæåò óñòàíîâèòü ñâÿçè ìåæäó àòîìèñòè÷åñêèì ìîäåëèðîâàíèåì
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è êîíòèíóàëüíûì ìîäåëèðîâàíèåì ðàçðóøåíèÿ ãðàôåíîâîãî ëèñòà. Ïàðà-

ìåòðû ðàçðóøåíèÿ ãðàôåíîâîãî ëèñòà ñ èñïîëüçîâàíèåì àòîìèñòè÷åñêîãî

ìîäåëèðîâàíèÿ è ïîäõîäîâ ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ñïëîøíûõ ñðåä îöåíèâà-

þòñÿ â ðàáîòå [172]. Àâòîðû îòìå÷àþò, ÷òî ââèäó äèñêðåòíîé ñòðóêòóðû

âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû íåò ñèíãóëÿðíîñòè íàïðÿæåíèé, ïðèñóùåé ðå-

øåíèÿì êëàññè÷åñêîé ëèíåéíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ, è äåëàþò âûâîä,

÷òî êîíöåïöèÿ ÊÈÍ, êîòîðàÿ îáû÷íî èñïîëüçóåòñÿ â ìåõàíèêå ðàçðóøå-

íèÿ ñïëîøíûõ ñðåä, ìîæåò íå ïîäõîäèòü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ

òðåùèíû â àòîìèñòè÷åñêîì ãðàôåíîâîì ëèñòå. ×òîáû ïîäòâåðäèòü êîí-

öåïöèþ ñêîðîñòè âûñâîáîæäåíèÿ ýíåðãèè äåôîðìàöèè, àâòîðû ñòàòüè [172]

àíàëèçèðóþò ïîâåäåíèå ïðè ðàçðóøåíèè ãðàôåíîâîãî ëèñòà ñ öåíòðàëüíîé

òðåùèíîé ñ èñïîëüçîâàíèåì àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è ËÌÓÐ è

îöåíèâàþò èçìåíåíèå ýíåðãèè äî è ïîñëå ðàñøèðåíèÿ òðåùèíû êàê â êîí-

òèíóàëüíîé, òàê è â àòîìèñòè÷åñêîé ìîäåëÿõ. Â ðàìêàõ àòîìèñòè÷åñêî-

ãî ìîäåëèðîâàíèÿ ãðàôåí ðàññìàòðèâàëñÿ êàê àòîìíàÿ ñòðóêòóðà ñ äèñ-

êðåòíûìè àòîìàìè óãëåðîäà, òîãäà êàê â ðàìêàõ ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ

ñïëîøíûõ ñðåä ãðàôåí ìîäåëèðîâàëñÿ êàê èçîòðîïíàÿ îäíîðîäíàÿ ñðåäà.

Àâòîðû ïðèõîäÿò ê âûâîäó, ÷òî ïîíÿòèå ñêîðîñòè âûñâîáîæäåíèÿ ýíåð-

ãèè äåôîðìàöèè ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ôèçè÷åñêóþ âåëè÷èíó, êîòîðàÿ

óñòàíàâëèâàåò ñâÿçü ìåæäó àòîìèñòè÷åñêèì ìîäåëèðîâàíèåì è êîíòèíó-

àëüíûì ìîäåëèðîâàíèåì ðàçðóøåíèÿ êîâàëåíòíî ñâÿçàííîãî ãðàôåíîâîãî

ëèñòà. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ñòàòüÿ [172] áûëà ìîòèâèðîâàíà áîëåå ðàííèìè

ðàáîòàìè [84, 122], â êîòîðûõ èññëåäóþòñÿ ìàêðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû

ðàçðóøåíèÿ, êàê èç àòîìèñòè÷åñêîé, òàê è èç êîíòèíóàëüíîé ìîäåëè. Ðå-

çóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â [84, 122], ïîêàçûâàþò, ÷òî ïîëå âáëèçè âåðøèíû

òðåùèíû, âû÷èñëåííîå íà îñíîâå àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, õîðî-

øî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïîëåì íàïðÿæåíèé, îïðåäåëÿåìûì èç ðåøåíèÿ ìåõàíèêè

ñïëîøíûõ ñðåä.
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Â [84] ïðåäñòàâëåíî íàíîñêîïè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ðàçðóøåíèÿ 2D-

ãðàôåíîâûõ ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ òðåùèíû àòîìíîãî ìàñøòàáà, è èññëå-

äîâàíû ìàêðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû ðàçðóøåíèÿ. Â äèñêðåòíîì àòîìè-

ñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè ìåæàòîìíûå ñèëû îïèñûâàþòñÿ ïîòåíöèàëîì

Òåðñîôôà-Áðåííåðà. Ðàçðàáîòàíû äâà ìåòîäà ðàñ÷åòà ñêîðîñòåé óïðóãîãî

âûñâîáîæäåíèÿ ýíåðãèè â àòîìíûõ ñèñòåìàõ, òàêèå êàê ìåòîä ãëîáàëüíîé

ýíåðãèè è ìåòîä ëîêàëüíûõ ñèë. Çíà÷åíèÿ ñêîðîñòåé âûäåëåíèÿ ýíåðãèè

íåñêîëüêèõ ãðàôåíîâûõ ñèñòåì ïðè ñèììåòðè÷íîé (ìîäà I) è àíòèñèììåò-

ðè÷íîé (ìîäà II) ìàëîé äåôîðìàöèè ïîëó÷åíû èç àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëè-

ðîâàíèÿ, à çàòåì ñîïîñòàâëåíû ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ

ãîìîãåíèçèðîâàííûõ ñâîéñòâ ìàòåðèàëà íà îñíîâå ËÌÓÐ. Ðåçóëüòàòû ïî-

êàçûâàþò õîðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó äèñêðåòíûì àòîìèñòè÷åñêèì è êîíòè-

íóàëüíûì ìîäåëèðîâàíèåì ðàçðóøåíèÿ, òî åñòü ñ èñïîëüçîâàíèåì ãèïîòå-

çû ñïëîøíîé ñðåäû. Ïîëÿ àòîìíûõ íàïðÿæåíèé â îêðåñòíîñòè âåðøèíû

òðåùèíû èññëåäóþòñÿ ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé ìåõàíèêè

ñ ïðèìåíåíèåì óäàëåííîé äåôîðìàöèè, óïðàâëÿåìîé KI-ïîëåì. Ðàñïðåäå-

ëåíèÿ àòîìíûõ íàïðÿæåíèé î÷åíü õîðîøî ñîâïàäàþò ñ ðàñïðåäåëåíèÿìè

óïðóãèõ ðåøåíèé ËÌÓÐ. Ýòè ðåçóëüòàòû óñòàíàâëèâàþò ñâÿçè ïàðàìåò-

ðîâ ðàçðóøåíèÿ ìåæäó ìèêðîñêîïè÷åñêèì è ìàêðîñêîïè÷åñêèì îïèñàíèåì

ðàçðóøåíèÿ òâåðäûõ òåëàõ ñ êîâàëåíòíûìè ñâÿçÿìè.

Â [122], ãäå ðàñïðîñòðàíåíèå òðåùèíû â ãðàôåíîâîì ëèñòå â ìèëëèîí

àòîìîâ èññëåäóåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÄ, ñ èñïîëüçîâà-

íèåì ýìïèðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà Áðåííåðà, ïîêàçàíî, ÷òî ëîêàëüíîå íàïðÿ-

æåíèå âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû ìîæåò áûòü õîðîøî îïèñàíî êëàññè÷åñêîé

îñîáåííîñòüþ êâàäðàòíîãî êîðíÿ èç ðàññòîÿíèÿ îò êîí÷èêà òðåùèíû ìåõà-

íèêè ðàçðóøåíèÿ ñïëîøíûõ ñðåä.

Â [143] èçó÷àåòñÿ íîâûé ãðàôåíîïîäîáíûé äâóìåðíûé ìàòåðèàë è åãî

ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà. Íàíîëèñò ñ êðèòè÷åñêèìè äåôåêòàìè, òàêèìè êàê
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ëèíåéíûå òðåùèíû è çàçóáðèíû, ìîäåëèðóåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè. Äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ìåõàíè÷åñêîãî îòêëèêà ïðè ðàçëè÷íûõ

òåìïåðàòóðàõ ïðè îäíîîñíîì ðàñòÿæåíèè ó÷èòûâàëèñü ðàçëè÷íûå äëè-

íû òðåùèí è äèàìåòðû íàäðåçîâ. Àâòîðû ðàññ÷èòàëè êðèòè÷åñêîå çíà÷å-

íèå ÊÈÍ äëÿ îäíîé ãåîìåòðèè òðåùèíû ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ. Àâòî-

ðû [143] èñïîëüçóþò ðàñïðåäåëåíèÿ íàïðÿæåíèé, ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòà-

òå ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Èñïîëüçîâàíà àíàëèòè÷åñêàÿ

îöåíêà ËÌÓÐ äëÿ ÊÈÍ â ïëàñòèíå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè öåíòðàëüíûìè òðå-

ùèíàìè ïðè íàãðóæåíèè ïî ìîäû I. Òàêèì îáðàçîì, êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå

ÊÈÍ îöåíèâàåòñÿ ïóòåì ïîäñòàíîâêè íàïðÿæåíèÿ ðàçðóøåíèÿ, ïîëó÷åííî-

ãî ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, øèðèíû íàíîëèñòà

è íà÷àëüíîé äëèíû òðåùèíû â ôîðìóëó êîíòèíóàëüíîé ËÌÓÐ. Àâòîðû

ïîêàçûâàþò, ÷òî ÊÈÍ ëèøü íåçíà÷èòåëüíî óìåíüøàåòñÿ ñ ïîâûøåíèåì

òåìïåðàòóðû. Îäíàêî ñðàâíåíèå êîíòèíóàëüíûõ ïîëåé íàïðÿæåíèé è àòî-

ìèñòè÷åñêèõ ïîëåé îòñóòñòâóåò.

Â öåëîì, áûëî îïóáëèêîâàíî ìíîãî èññëåäîâàíèé ïî ìîäåëèðîâàíèþ

ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè äâóìåðíûõ íàíîñëîåâ [57, 58, 60�62, 110, 111, 174].

Â ðàáîòå [60] ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áûëî èñïîëüçîâà-

íî äëÿ òåîðåòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âÿçêîñòè ðàçðóøåíèÿ, ìåõàíè÷åñêèõ

ñâîéñòâ è ïîâåäåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí äåôåêòíûõ ìîíîñëîåâ ãðà-

ôåíîïîäîáíûõ íàíîñòðóêòóð îêñèäà áåðèëëèÿ, ïîäâåðæåííûõ íåêîòîðûì

äåôåêòàì ôîðìû. Êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå ÊÈÍ ðàññ÷èòûâàåòñÿ â ñîîòâåò-

ñòâèè ñ ËÌÓÐ. Òàêèì îáðàçîì, àâòîðû ïðåäïîëàãàþò, ÷òî ìåõàíèêà ðàçðó-

øåíèÿ ñïëîøíîé ñðåäû ìîæåò áûòü ïðèìåíåíà äëÿ õàðàêòåðèñòèêè ïîëÿ

íàïðÿæåíèé â àòîìíîì ìàñøòàáå.

×òîáû ïîëó÷èòü ïîëíîå èçîáðàæåíèå íàíîñòðóêòóðû ïîëèêðèñòàëëè÷å-

ñêèõ íàíîëèñòîâ îêñèäà áåðèëëèÿ, ïðîöåññ ðàçðóøåíèÿ áûë ñìîäåëèðîâàí

ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â ðàáîòå [62]. Ïîëó÷å-
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íû êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ ÊÈÍ äëÿ îáðàçöîâ ñ ïåðèîäè÷åñêîé ñèñòåìîé

òðåùèí â ñîîòâåòñòâèè ñ ËÌÓÐ. Àâòîðû ñòàòüè [62] èñïîëüçóþò ïîäõîä,

àíàëîãè÷íûé èäåå, ðàçðàáîòàííîé â [60]. Èñïîëüçóåòñÿ òåîðåòè÷åñêèé ðå-

çóëüòàò äëÿ ÊÈÍ èç ËÌÓÐ. Òàêèì îáðàçîì, àâòîðû íåÿâíî ïðèíèìàþò

ãèïîòåçó, ñîãëàñíî êîòîðîé ËÌÓÐ ðàáîòàåò â ðàññìàòðèâàåìûõ ìàñøòà-

áàõ, à ïîëÿ íàïðÿæåíèé ó âåðøèíû òðåùèíû ìîãóò áûòü îõàðàêòåðèçî-

âàíû ÊÈÍ òåîðèè ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä. Ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿð-

íîé äèíàìèêè áûëî èñïîëüçîâàíî â [61] äëÿ èçó÷åíèÿ ìåõàíèêè ìîíîêðè-

ñòàëëè÷åñêèõ è ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ êðåìíèé-ãåðìàíèåâûõ íàíîñëîåâ â

çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû. Êðèòè÷åñêèé ÊÈÍ îáðàçöîâ ñ òðåùèíàìè

îöåíèâàåòñÿ êàê ôóíêöèÿ òåìïåðàòóðû. ËÌÓÐ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà

êðèòè÷åñêîãî ÊÈÍ äëÿ ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé.

Ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà è ïîâåäåíèå ïðè ðàçðóøåíèè ïîëèêðèñòàëëè÷å-

ñêèõ íàíîñëîåâ BC3 áûëè èññëåäîâàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ìîëåêó-

ëÿðíîé äèíàìèêè â ðàáîòå [57]. Êàê è â ïðåäûäóùèõ èññëåäîâàíèÿõ [60�62],

ðàññ÷èòàíû êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ ÊÈÍ îáðàçöîâ ñ òðåùèíàìè ïðè ðàç-

ëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Íàïðÿæåíèå ðàçðóøåíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ

ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, òîãäà êàê ÊÈÍ îöåíèâàåòñÿ ïî

ôîðìóëå ËÌÓÐ. Òàêèì îáðàçîì, àâòîðû íå àíàëèçèðóþò ðàñïðåäåëåíèå

íàïðÿæåíèé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû. Àïðèîðè ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî òåî-

ðèÿ ñïëîøíûõ ñðåä ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà íà íàíîóðîâíå, à îáû÷íûå

ïàðàìåòðû ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ õàðàêòå-

ðèñòèêè àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.

Èññëåäîâàíèå [58] íàïðàâëåíî íà èçó÷åíèå ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ è ïî-

âåäåíèÿ ïðè ðàçðóøåíèè ìîíî- è ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ íàíîëèñòîâûõ ìà-

òåðèàëîâ BC3. Àâòîðû â [58] ðàññ÷èòûâàþò êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ ÊÈÍ

êàê ïîêàçàòåëü âÿçêîñòè ðàçðóøåíèÿ, íî â îòëè÷èå îò ïðåäûäóùèõ ðà-

áîò [57,60�62] îíè èçó÷àþò îáðàçöû ñ êðàåâûìè òðåùèíàìè ðàçíîé äëèíû.
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Äëÿ ïîëó÷åíèÿ êðèòè÷åñêèõ ÊÈÍ çíà÷åíèÿ íàïðÿæåíèÿ ïðè ðàçðóøåíèè

áûëè èçâëå÷åíû èç ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ, ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ ìîäåëè-

ðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÄ.

Ñòàòüþ [111] ìîæíî îòíåñòè ê àíàëîãè÷íîìó êëàññó ðàáîò [57,58,60�62],

â êîòîðûõ ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðèìåíÿåòñÿ

äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðàçðóøåíèÿ ìîíî- è ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ íàíîñëîåâ.

Àâòîðû îòìå÷àþò, ÷òî ãðàôåíîïîäîáíûå íàíîëèñòû ÿâëÿþòñÿ êëþ÷åâûìè

ýëåìåíòàìè ìíîãèõ ñîâðåìåííûõ ìàòåðèàëîâ è ñèñòåì. Àâòîðû îòìå÷àþò

òî, ÷òî ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ñòðóêòóðíî ñîâåðøåííûõ äâóìåðíûõ íàíî-

ñòðóêòóð, âêëþ÷àÿ ìîäóëü Þíãà, íàïðÿæåíèå ïðè ðàçðóøåíèè è äåôîðìà-

öèþ ðàçðóøåíèÿ, õîðîøî äîêóìåíòèðîâàíû, íî ñâîéñòâà ïîëèêðèñòàëëè÷å-

ñêèõ íàíîñòðóêòóð ìåíåå èçó÷åíû. Òàêèì îáðàçîì, ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè ìîäåëèðóþòñÿ ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèå íàíîëèñòîâûå ñòðóêòóðû.

Àíàëîãè÷íî ðàáîòàì [57,58,60�62] îöåíèâàþòñÿ êðèòè÷åñêèå ÊÈÍ äëÿ íà-

íîëèñòîâîãî ìàòåðèàëà, îáëàäàþùåãî öåíòðàëüíîé òðåùèíîé.

Îòëè÷èòåëüíîé îñîáåííîñòüþ ðàáîò [57, 58, 60�62, 111] ÿâëÿåòñÿ ïðèìå-

íåíèå ìåòîäà àòîìèñòè÷åñêîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçðóøåíèÿ

äâóìåðíûõ ñòðóêòóð è èñïîëüçîâàíèå îáû÷íûõ ïàðàìåòðîâ ËÌÓÐ äëÿ õà-

ðàêòåðèñòèêè ðàçðóøåíèÿ.

Ðàñïðîñòðàíåíèå êðàåâûõ òðåùèí â ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîì àëüôà-

êâàðöå â óñëîâèÿõ íàãðóæåíèÿ ïî ìîäå I áûëî èññëåäîâàíî â [110] ñ èñïîëü-

çîâàíèåì ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïÿòü ðàçëè÷íûõ äëèí

òðåùèí èñïîëüçóþòñÿ äëÿ àíàëèçà âëèÿíèÿ äëèíû òðåùèíû íà ïîâåäåíèå

ðîñòà òðåùèí â êàæäîì îáðàçöå. Âëèÿíèå äëèíû òðåùèíû èçó÷àëîñü ñ òî÷-

êè çðåíèÿ êðèâîé íàïðÿæåíèå-äåôîðìàöèÿ ìàòåðèàëà, ýíåðãèè äåôîðìà-

öèè, âÿçêîñòè ðàçðóøåíèÿ, àòîìíîãî àíàëèçà ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû è

äåôîðìàöèè ðàñêðûòèÿ òðåùèíû. Ðåçóëüòàòû ïîêàçàëè, ÷òî ïðè ðàñòÿãè-

âàþùåì íàãðóæåíèè ïðåäâàðèòåëüíî ðàñòðåñêàâøèåñÿ îáðàçöû êðèñòàëëè-
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÷åñêîãî êâàðöà ðàçðóøàþòñÿ â õðóïêîì ðåæèìå. Íàïðÿæåíèå ðàçðóøåíèÿ

â îáðàçöå ñ ïðåäâàðèòåëüíîé òðåùèíîé (äëèíà 40 �A) ñíèæàåòñÿ ïðèìåðíî

íà 70% ïî ñðàâíåíèþ êâàðöåì áåç òðåùèíû. Êðîìå òîãî, èññëåäóåòñÿ âëèÿ-

íèå ñêîðîñòè íàãðóæåíèÿ íà ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà. Ñîãëàñíî ïîëó÷åííûì

ðåçóëüòàòàì, ìàêñèìàëüíîå íàïðÿæåíèå ïîâûøàåòñÿ çà ñ÷åò óâåëè÷åíèÿ

ñêîðîñòè íàãðóæåíèÿ, à òàêæå ðàñòåò âÿçêîñòü ðàçðóøåíèÿ. Ðàññ÷èòàíà

ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ðàçðóøåíèÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî àëüôà-êâàðöà,

è èìååòñÿ õîðîøåå ñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Ïîêàçàíî, ÷òî ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ìîæ-

íî îïðåäåëèòü êîýôôèöèåíò èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèÿ è íåçàâèñèìûé îò

ïóòè J-èíòåãðàë [110].

Â ðàáîòå [174] ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè èñïîëüçóåòñÿ

äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ ðàçðóøåíèÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî àëþìè-

íèÿ. Êîýôôèöèåíò èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé îöåíèâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ ÷å-

òûðåõ ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ, òî÷íîñòü îöåíèâàåòñÿ äëÿ êàæäîãî ïîäõîäà è

îöåíèâàåòñÿ âÿçêîñòü ðàçðóøåíèÿ. Ïðåäëîæåííàÿ ìåòîäîëîãèÿ òàêæå ïðè-

ìåíÿåòñÿ äëÿ îöåíêè âÿçêîñòè ðàçðóøåíèÿ ãðàôåíà è àëìàçà ñ èñïîëüçîâà-

íèåì îïóáëèêîâàííûõ äàííûõ èç äðóãèõ íàó÷íûõ ñòàòåé. Ïîëó÷åííàÿ âÿç-

êîñòü ðàçðóøåíèÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî àëþìèíèÿ ñðàâíèâàåòñÿ ñ äðóãè-

ìè íàíîìàòåðèàëàìè, èìåþùèìè ñõîäíóþ ìèêðîñòðóêòóðó. Ýìèññèÿ äèñ-

ëîêàöèé âî âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçðóøåíèÿ òðåñíóâøåãî íàíîêðèñòàë-

ëà àëþìèíèÿ àíàëèçèðóåòñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ ïîâåäåíèÿ ðàçðóøåíèÿ. Ïîâåäå-

íèå ïðè õðóïêîì ðàçðóøåíèè ÿâëÿåòñÿ ïðåîáëàäàþùèì ðåæèìîì ðàçðóøå-

íèÿ äëÿ íàíîìàòåðèàëîâ, èçó÷åííûõ â ýòîì èññëåäîâàíèè. Ìîäåëèðîâàíèå

ìåòîäîì ÌÄ áûëî ïðîâåäåíî ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëà Ñòèëëèíãåðà-

Âåáåðà ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå äëÿ èçó÷åíèÿ ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ

è îïðåäåëåíèÿ êðèòè÷åñêîãî ÊÈÍ ìîäû I äåôîðìèðîâàííûõ äâóìåðíûõ

ãåêñàãîíàëüíûõ ëèñòîâ ìîíîñóëüôèäà êðåìíèÿ è ñåëåíèäà ãåðìàíèÿ â ðà-
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áîòå [90]. Ñëåäîâàòåëüíî, â ðàáîòàõ [57,58,60�62,90,110,111,174] èçíà÷àëüíî

ïðåäïîëàãàåòñÿ ãèïîòåçà î ïðèìåíèìîñòè ËÌÓÐ íà íàíîóðîâíå.

Â [117] ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè èñïîëüçîâàëñÿ ñ ïðèìåíåíèåì

ïîòåíöèàëîâ Òåðñîôôà äëÿ îïðåäåëåíèÿ ÊÈÍ â óñëîâèÿõ ìîäû I ãåêñàãî-

íàëüíûõ ëèñòîâ ñèëèöåíà, íèòðèäà àëþìèíèÿ è êàðáèäà êðåìíèÿ. Îáíà-

ðóæåíî, ÷òî KIc (KIc - êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå ÊÈÍ äëÿ ìîäû I) äëÿ ëèñòîâ

ñèëèöåíà, íèòðèäà àëþìèíèÿ è êàðáèäà êðåìíèÿ ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 80,

66 è 47%; è íà 73, 64 è 45% ìåíüøå çíà÷åíèé äëÿ ãðàôåíà äëÿ òðåùèí âäîëü

êðåñëà è çèãçàãîîáðàçíûå íàïðàâëåíèÿ ñîîòâåòñòâåííî. Òàêèì îáðàçîì, â

ðàáîòå [117] îöåíèâàþòñÿ ÊÈÍ. Îïðåäåëåíèå êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ ÊÈÍ

îñíîâàíî íà ïðåäñòàâëåíèè ïîëÿ ïåðåìåùåíèé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû

ËÌÓÐ. Ïîëå ïåðåìåùåíèé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû áûëî èñïîëüçîâàíî

äëÿ îïðåäåëåíèÿ êðèòè÷åñêèõ ðàçìåðîâ ãðàôåíà â [187], ãäå ïðåäñòàâëå-

íà ìåòîäèêà èçó÷åíèÿ ðàçðóøåíèÿ â íàíîìàòåðèàëàõ ïóòåì îáúåäèíåíèÿ

êâàíòîâîé ìåõàíèêè è ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä. Òàêèì îáðàçîì, êðèòè÷å-

ñêèå çíà÷åíèÿ ÊÈÍ äëÿ êðàåâîé òðåùèíû äëèíîé 11.4 íì áûëè âû÷èñëåíû

ñ ðàçëè÷íûìè ðàçìåðàìè êâàíòîâûõ îáëàñòåé. Îáëàñòü ñîäåðæàëà îò 110

äî 210 àòîìîâ. Íåñìîòðÿ íà ýòî, ïîêàçàíî, ÷òî ÊÈÍ èìååò ñìûñë, à êðèòè-

÷åñêèé ÊÈÍ íå ÷óâñòâèòåëåí ê ðàçìåðó îáëàñòè êâàíòîâîé ìåõàíèêè äëÿ

êðåñåëüíûõ òðåùèí.

Ïðèíöèïèàëüíî èíîé ïîäõîä áûë ðåàëèçîâàí â ðàáîòå [91], ãäå èçó÷àåò-

ñÿ ðàñïðîñòðàíåíèå òðåùèí â îäíîñëîéíîì ãðàôåíîâîì ëèñòå ñ êðàåâûìè

òðåùèíàìè, äåôîðìèðóåìîì ñ ïîñòîÿííîé ñêîðîñòüþ äåôîðìàöèè. Â [91]

èñïîëüçóþòñÿ LAMMPS è ïîòåíöèàë Òåðñîôôà äëÿ íàõîæäåíèÿ ÊÈÍ â

óñëîâèÿõ íàãðóæåíèÿ ïî ìîäå I. Îñåâûå íàïðÿæåíèå è ÊÈÍ â òî÷êå ëèñòà

ãðàôåíà âû÷èñëåíû 1) ñ ïîìîùüþ òåîðåìû î âèðèàëå ëèáî 2) ñ ïîìîùüþ íà-

ïðÿæåíèÿ â àòîìå, ðàñïîëîæåííîì íåïîñðåäñòâåííî ó âåðøèíû òðåùèíû.

Îáíàðóæåíî, ÷òî äâà çíà÷åíèÿ ÊÈÍ îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà ïðèìåðíî

22



íà 8% è ñîãëàñóþòñÿ ñ äàííûìè, ïðèâåäåííûìè â ëèòåðàòóðå, ïîëó÷åí-

íûìè ëèáî àíàëèòè÷åñêè, ëèáî èç äàííûõ èñïûòàíèé. Àâòîðû ïðèõîäÿò ê

âûâîäó, ÷òî ïðåäëîæåííûé è èñïîëüçîâàííûé ìåòîä ìîæåò áûòü ïðèìåíåí

äëÿ ïîèñêà ÊÈÍ â ëþáîé íàíîñòðóêòóðå.

Â ðàáîòå [68] òàêæå îáñóæäàþòñÿ íåêîòîðûå ñîîáðàæåíèÿ î ÊÈÍ â

àòîìíîì ìàñøòàáå. Ï. Ãàëëî îòìå÷àåò [68], ÷òî íåäàâíèå ðåçóëüòàòû ïî-

êàçàëè îáîñíîâàííîñòü êîíöåïöèé ÊÈÍ. Îñíîâûâàÿñü íà ìîëåêóëÿðíîé

ñòàòèñòèêå, àâòîð ôîðìóëèðóåò äâà âàæíûõ âûâîäà: 1) àíàëèç ìîëåêóëÿð-

íîé ñòàòèñòèêè ïðåäñêàçûâàåò íå áåñêîíå÷íîå íàïðÿæåíèå âáëèçè âåðøèíû

òðåùèíû, à ñêîðåå åãî êîíå÷íîå çíà÷åíèå; 2) äàæå åñëè ñèíãóëÿðíîñòü íà-

ïðÿæåíèÿ îòñóòñòâóåò âáëèçè îáëàñòè âåðøèíû òðåùèíû, íàïðÿæåíèå âñå

ðàâíî áëèçêî ê çàâèñèìîñòè îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíîé êâàäðàòíîìó êîð-

íþ èç ðàññòîÿíèÿ îò âåðøèíû òðåùèíû, ïîñêîëüêó ïðåäñêàçàí ñ ïîìîùüþ

ËÌÓÐ.

Â [97] ðàçðàáîòàíà âû÷èñëèòåëüíàÿ ñõåìà, îñíîâàííàÿ íà îáùåì J èí-

òåãðàëå íà àòîìíîì óðîâíå (èëè èíòåãðàëå ñîõðàíåíèÿ, êîòîðûé ðàññ÷è-

òûâàåòñÿ äëÿ äâóõ ñîñåäíèõ ñîñòîÿíèé) äëÿ àíàëèçà ðàçðóøåíèÿ â ïðè

ñìåøàííîì íàãðóæåíèè âäîëü ãðàíèö çåðåí â ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ òâåð-

äûõ òåëàõ. Äèñêðåòíàÿ àòîìèñòè÷åñêàÿ èíôîðìàöèÿ, ïîëó÷åííàÿ â ðåçóëü-

òàòå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí

âäîëü ãðàíèö çåðåí â ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ òâåðäûõ òåëàõ, îáúåäèíÿåòñÿ

ñ àñèìïòîòè÷åñêèìè ñèíãóëÿðíûìè ïîëÿìè âáëèçè âåðøèíû ìåæôàçíîé

òðåùèíû ìåæäó ðàçíîðîäíûìè ìàòåðèàëàìè â èíòåãðàëå, ïîñòðîåííîì íà

îñíîâå îáùåãî J èíòåãðàëà íà àòîìíîì óðîâíå äëÿ èçâëå÷åíèÿ îòäåëüíûõ

ÊÈÍ ìîä I è II. Â ðàáîòå [97] ïîêàçàíî, ÷òî ýòîò ìåòîä âûãîäåí äëÿ èçó÷å-

íèÿ ìåæçåðåííîãî ðàçðóøåíèÿ õðóïêèõ ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ òâåðäûõ òåë

â àòîìíîì ìàñøòàáå, ïîñêîëüêó ðàñïðîñòðàíåíèå òðåùèíû âäîëü ãðàíèö

çåðåí îáû÷íî ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ðàçðóøåíèå â ñìåøàííîì ðåæèìå
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íàãðóæåíèÿ.

Â [51] ïðåäëîæåí ðåïðåçåíòàòèâíûé ìíîãîìàñøòàáíûé ìåòîä íà îñíîâå

îáúåìíûõ ýëåìåíòîâ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ìåõàíèçìà ðàñïðîñòðàíåíèÿ óñòà-

ëîñòíûõ òðåùèí ñ ïîìîùüþ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è ðàñøèðåííîãî ìå-

òîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ (extended �nite element method � XFEM). Â [51]

ïîñòðîåíà àòîìíàÿ ìîäåëü ïëàñòèíû èç óãëåðîäèñòîé ñòàëè äëÿ èçó÷åíèÿ

ïîâåäåíèÿ óñòàëîñòíîé òðåùèíû â ìèêðîìàñøòàáå ìåòîäîì ÌÄ. Àâòîðû

ïðåäïîëàãàþò, ÷òî êîýôôèöèåíò èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé ìîæåò áûòü

ïîëó÷åí ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular

Massively Parallel Simulator) [202], ïîñêîëüêó LAMMPS ìîæåò âû÷èñëÿòü

àòîìíîå íàïðÿæåíèå ïî ôîðìóëå Ãðèôôèòñà. Áîëåå òîãî, àâòîðû ïîêàçû-

âàþò, ÷òî êîíñòàíòû çàêîíà Ïýðèñà ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû ïî ðåçóëüòàòàì

ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ, à çàòåì êîíñòàíòû ìîãóò áûòü ïåðåäàíû â XFEM äëÿ

ðàñ÷åòà ñðîêà ñëóæáû îáðàçöà. Òàêèì îáðàçîì, çàêîí Ïýðèñà ìîæíî ðàñ-

ñìàòðèâàòü êàê ñâÿçóþùåå çâåíî ìåæäó ìåòîäàìè XFEM è ÌÄ. Òåì íå

ìåíåå, äî ñèõ ïîð îáñóæäàåòñÿ âîïðîñ î òîì, ñëåäóåò ëè ïðèìåíÿòü îñ-

íîâàííóþ íà êîíòèíóóìå êîíöåïöèþ, òàêóþ êàê íàïðÿæåíèå, ê ñèñòåìå,

ñîñòîÿùåé èç àòîìîâ [71,95,166,189,198].

Òàêèì îáðàçîì, íåñìîòðÿ íà ðÿä èññëåäîâàíèé, ïîñâÿùåííûõ ýòîé òåìå,

ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî îñòàþòñÿ ïðîáåëû, êîòîðûå íåîáõîäèìî èçó÷èòü

è ïðîàíàëèçèðîâàòü, ÷òîáû ïîëíîñòüþ ïîíÿòü âçàèìîñâÿçü ìåæäó ðàçëè÷-

íûìè óðîâíÿìè ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ, èõ èíèöèàöèåé è ýâîëþöèåé. Â íà-

ñòîÿùåå âðåìÿ íåò åäèíîé òî÷êè çðåíèÿ íà âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ

ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ñïëîøíûõ ñðåä äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ

íà àòîìíîì óðîâíå. Ñ îäíîé ñòîðîíû, êëàññè÷åñêàÿ ìåõàíèêà ðàçðóøåíèÿ

ïðåäîñòàâëÿåò èññëåäîâàòåëþ ãëóáîêóþ è õîðîøî ðàçðàáîòàííóþ òåîðåòè-

÷åñêóþ áàçó, ñ äðóãîé ñòîðîíû, ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðåäîñòàâ-

ëÿåò ïðàêòè÷åñêè íåîãðàíè÷åííûå âû÷èñëèòåëüíûå âîçìîæíîñòè äëÿ êîì-
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ïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Ðàçóìíîå ñî÷åòàíèå è ïðèìåíåíèå îáîèõ ïîäõî-

äîâ ïîçâîëÿþò èçó÷àòü ïðîöåññû ðàçðóøåíèÿ îäíîâðåìåííî íà êàæäîì èç

óðîâíåé è ó÷èòûâàòü âçàèìíîå âëèÿíèå ýòèõ ïðîöåññîâ.

Â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ðåàëèçîâàí ïîäõîä, îñíîâàííûé

íà øèðîêèõ âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ, ïî âû÷èñëåíèþ àòîìèñòè÷å-

ñêèõ ÊÈÍ è êîýôôèöèåíòîâ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà

èç àòîìèñòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ, âûïîëíåííîãî â LAMMPS ñ èñïîëüçîâà-

íèåì ìîäåëüíîãî ìàòåðèàëà.

Òàêèì îáðàçîì, ïðèìåíèìîñòü ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ñïëîøíûõ ñðåä â

àòîìèñòè÷åñêèõ ñèñòåìàõ ïî-ïðåæíåìó çàñëóæèâàåò ãëóáîêîãî ðàññìîòðå-

íèÿ è òùàòåëüíîãî àíàëèçà. Ìåõàíèêà ñïëîøíûõ ñðåä ïðåäîñòàâëÿåò ìíî-

æåñòâî àíàëèòè÷åñêèõ ðåøåíèé è õîðîøî ðàçðàáîòàííûõ ìåòîäîâ, êîòîðûå

õîòåëîñü áû èñïîëüçîâàòü íà íàíîóðîâíå. Îäíèì èç òàêèõ ðåøåíèé ìåõàíè-

êè õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ ÿâëÿåòñÿ êëàññè÷åñêîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïðåäñòàâ-

ëåíèå ñ ïîìîùüþ ïîëÿ íàïðÿæåíèé Óèëüÿìñà [181,182]. Ïîýòîìó äèññåðòà-

öèîííàÿ ðàáîòà íàïðàâëåíà íà èññëåäîâàíèå ïðèìåíèìîñòè êëàññè÷åñêîé

ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ íà íàíîñêîïè-

÷åñêîì óðîâíå, à èìåííî èñïîëüçîâàíèå ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêîãî ðåøåíèÿ

ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä äëÿ îïèñàíèÿ ïîëåé íà-

ïðÿæåíèé âáëèçè òðåùèíû íà íàíîóðîâíå ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìå-

òîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïîëÿ íàïðÿæåíèé ó êîí÷èêà íàäðåçà áóäóò

îïðåäåëåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóõ ïîäõîäîâ: êîíòèíóàëüíîãî è àòîìèñòè-

÷åñêîãî. Â ðàìêàõ êîíòèíóàëüíîãî ïîäõîäà äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïîëåé íàïðÿ-

æåíèé èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ, à êîýôôèöèåíòû ìíîãîòî-

÷å÷íîãî ðàçëîæåíèÿ Âèëüÿìñà âû÷èñëÿþòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì àëãîðèòìà

ïåðåîïðåäåëåííîãî ìåòîäà, òîãäà êàê â ðàìêàõ àòîìèñòè÷åñêîãî ïîäõîäà

òàêæå èñïîëüçóåòñÿ ïðîöåäóðà ïåðåîïðåäåëåííîãî ìåòîäà, íî èñïîëüçóþò-

ñÿ àòîìèñòè÷åñêèå ïîëÿ íàïðÿæåíèé, íàéäåííûå ñ ïîìîùüþ ìîëåêóëÿðíî-
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äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ äèñêðåòíîñòè.

Â öåëîì, ïåðâîíà÷àëüíàÿ ìîòèâàöèÿ äëÿ ýòîãî èññëåäîâàíèÿ áûëà òðîé-

ñòâåííîé. Ïåðâîé ìîòèâàöèåé ÿâëÿåòñÿ âçàèìíîå ñðàâíåíèå óãëîâûõ ðàñ-

ïðåäåëåíèé êîìïîíåíòîâ òåíçîðà íàïðÿæåíèé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû,

ïîëó÷åííûõ èç êîíöåïöèé ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä, è îêðóæíûõ çàâèñèìî-

ñòåé àòîìíûõ íàïðÿæåíèé âîêðóã âåðøèíû òðåùèíû, ïîëó÷åííûõ ñ ïîìî-

ùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Âòîðàÿ ïðè÷èíà çà-

êëþ÷àåòñÿ â âû÷èñëåíèè êîýôôèöèåíòîâ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà ðàçëîæå-

íèÿ â ðÿä Óèëüÿìñà ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóõ ñîâåðøåííî ðàçíûõ ïîäõîäîâ,

êîíòèíóàëüíûõ è àòîìèñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ, à òàêæå âîçìîæíîñòè îïèñàíèÿ

ïîëÿ ìåõàíè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé â îêðåñòíîñòè âåðøèíû îñòðîé òðåùèíû ñ

èñïîëüçîâàíèåì ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà íà àòîìèñòè÷åñêîì óðîâíå. Òðåòüÿ

ìîòèâàöèÿ èñõîäèò èç î÷åâèäíîé íåîáõîäèìîñòè ñîåäèíåíèÿ ìåòîäà ÌÊÝ

è ìåòîäà ÌÄ, ñîçäàíèÿ ìíîãîìàñøòàáíûõ ïàðàëëåëüíûõ àòîìèñòè÷åñêè-

êîíòèíóàëüíûõ ìîäåëåé, ñî÷åòàþùèõ êîíòèíóàëüíîå è àòîìèñòè÷åñêîå ìî-

äåëèðîâàíèå [53,69,118,171,188].

Ñëåäîâàòåëüíî, îñíîâíàÿ öåëü èññëåäîâàíèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî-

áû âû÷èñëèòü ÊÈÍ è ÷ëåíû áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ Óè-

ëüÿìñà äëÿ íàãðóçîê âî âñåì äèàïàçîíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè, îïèñû-

âàþùåãî íàãðóçêè ñìåøàííîãî ðåæèìà, ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî ìî-

äåëèðîâàíèÿ è ñðàâíèòü ðåçóëüòàòû ñ êîýôôèöèåíòàìè ðàçëîæåíèÿ Óè-

ëüÿìñà, èçâåñòíûìè èç ËÌÓÐ [137] äëÿ ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíîé òðåùè-

íîé è áîêîâûì íàäðåçîì. ×ëåíû áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà ìîãóò âíîñèòü

çíà÷èòåëüíûé âêëàä â íàïðÿæåíèå âáëèçè òðåùèíû. Â íàñòîÿùåå âðå-

ìÿ ñóùåñòâóåò ÷åòêîå ïîíèìàíèå òîãî, ÷òî íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ÷ëå-

íû áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà [74, 87]. Âàæíîñòü ÷ëå-

íîâ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà îñîçíàåòñÿ íà ðàññòîÿíèè îò âåðøèíû òðåùè-

íû [53,74,75,116,150,155,159,161], ãäå ýòè ñëàãàåìûå èìåþò ñóùåñòâåííûé
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âêëàä ïî ñðàâíåíèþ ñ ïåðâûìè ñëàãàåìûìè. Òàêèì îáðàçîì, ÷ëåíû áîëåå

âûñîêîãî ïîðÿäêà àñèìïòîòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ â ðÿä Óèëüÿìñà ó÷èòûâà-

þòñÿ ïðè àíàëèçå, îñíîâàííîì êàê íà ìåõàíèêå ñïëîøíûõ ñðåä, òàê è íà

àòîìèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè.

Öåëè è çàäà÷è èññëåäîâàíèÿ

Îäíèì èç ïðèíöèïèàëüíûõ íàïðàâëåíèé â îáëàñòè àíàëèçà è äèçàéíà êîí-

ñòðóêöèé ÿâëÿåòñÿ ó÷åò íàëè÷èÿ äåôåêòîâ è òðåùèí, ïîñêîëüêó ó âåðøè-

íû òðåùèíû ìåõàíè÷åñêèå íàïðÿæåíèÿ è äåôîðìàöèè â çíà÷èòåëüíîé ñòå-

ïåíè óâåëè÷èâàþòñÿ è ôîðìèðóåòñÿ îáëàñòü êîíöåíòðàöèè íàïðÿæåíèé.

Ïðèñóòñòâèå òðåùèí â îáðàçöå ïðèâîäèò ê ïîâûøåíèþ óñèëèé è âðåìåíè,

çàòðà÷èâàåìûõ íà òåõíè÷åñêîå îáñëóæèâàíèå âàæíûõ ýëåìåíòîâ êîíñòðóê-

öèé. Ïîñêîëüêó òðåùèíû è äåôåêòû íå ìîãóò áûòü ëèêâèäèðîâàíû, âîç-

íèêàåò íåîáõîäèìîñòü â ðàçðàáîòêå ïðîöåäóðû äëÿ êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè

è ïðîãíîçèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ êîíñòðóêöèé ñ òðåùèíàìè â óñëîâèÿõ ýêñ-

ïëóàòàöèè. Ñîâðåìåííûì è àêòóàëüíûì ñòàíîâèòñÿ ñîâåðøåíñòâîâàíèå è

ðàçâèòèå ìåòîäîâ è ïîäõîäîâ èññëåäîâàíèÿ ðàçðóøåíèÿ â àòîìèñòè÷åñêîì

ìàñøòàáå, â ñâÿçè ñ î÷åâèäíîé íåîáõîäèìîñòüþ ó÷åòà ïðîöåññîâ è ÿâëåíèé,

ïðîòåêàþùèõ íà íàíîñêîïè÷åñêîì óðîâíå.

Öåëü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ñîñòîèò â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîì

ìîäåëèðîâàíèè è íàõîæäåíèè íàïðÿæåííî-äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ,

àññîöèèðîâàííîãî ñ íåïîñðåäñòâåííîé îêðåñòíîñòüþ âåðøèíû òðåùèíû èëè

íàäðåçà, â îáðàçöàõ, ïîäâåðæåííûõ äåéñòâèþ íîðìàëüíîãî îòðûâà è ñìå-

øàííîãî äåôîðìèðîâàíèÿ, è ñîïîñòàâëåíèè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ðå-

øåíèÿìè êëàññè÷åñêîé êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ.

Äîñòèæåíèå ïîñòàâëåííûõ öåëåé ïðåäïîëàãàåò ðåøåíèå ñëåäóþùèõ çà-

äà÷:

1. Âû÷èñëåíèå óãëîâ íàïðàâëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ öåíòðàëüíîé ñêâîç-
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íîé òðåùèíû â ïëàñòèíå, íàõîäÿùåéñÿ ïîä äåéñòâèåì ñìåøàííîé ñè-

ñòåìû íàãðóçîê (íîðìàëüíûé îòðûâ è ïîïåðå÷íûé ñäâèã) âî âñåì äèà-

ïàçîíå ñìåøàííûõ ôîðì íàãðóæåíèÿ: îò ÷èñòîãî îòðûâà äî ÷èñòî-

ãî ïîïåðå÷íîãî ñäâèãà. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ àòîìèñòè÷åñêîãî ìî-

äåëèðîâàíèÿ è êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ, ïîëó÷åííûõ ñ

ïîìîùüþ èçâåñòíûõ êëàññè÷åñêèõ êðèòåðèåâ ðàçðóøåíèÿ, à èìåííî,

êðèòåðèÿ ìàêñèìàëüíîãî îêðóæíîãî íàïðÿæåíèÿ è êðèòåðèÿ ìèíè-

ìàëüíîé ïëîòíîñòè ýíåðãèè óïðóãîé äåôîðìàöèè.

2. Ðàçðàáîòêà è ðåàëèçàöèÿ ìåòîäèêè âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ èí-

òåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé è êîýôôèöèåíòîâ ñëàãàåìûõ áîëåå âûñîêîãî

ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà (îáîáùåííûõ êîýôôèöèåíòîâ èíòåí-

ñèâíîñòè íàïðÿæåíèé), ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

3. Âûïîëíåíèå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñìåøàííî-

ãî äåôîðìèðîâàíèÿ ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíûì ðàçðåçîì â èçîòðîïíîé

è àíèçîòðîïíîé ñðåäàõ. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ïîñðåä-

ñòâîì èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè-

êè è òî÷íîãî àíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ ìåõàíèêè õðóïêîãî ðàçðóøå-

íèÿ.

4. Ðåàëèçàöèÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñìåøàííî-

ãî íàãðóæåíèÿ ïëàñòèíû ñ îäíèì áîêîâûì íàäðåçîì â èçîòðîï-

íîé è àíèçîòðîïíîé ëèíåéíî óïðóãèõ ñðåäàõ. Ïðîâåäåíèå êîíå÷íî-

ýëåìåíòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñìåøàííîãî äåôîðìèðîâàíèÿ ïëàñòèíû

ñ îäíèì áîêîâûì íàäðåçîì è ñîïîñòàâëåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ

ñ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèì ðåøåíèåì.

5. Ïðîâåäåíèå àòîìèñòè÷åñêè-ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ òðóáêè ñ

íàêëîííûì äåôåêòîì, íàõîäÿùåéñÿ ïîä äåéñòâèåì ðàñòÿãèâàþùåé
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íàãðóçêè. Ïðîâåäåíèå ìîäåëèðîâàíèÿ òðóáû ñ ïðîäîëüíîé, îêðóæ-

íîé è íàêëîííîé òðåùèíîé, íàõîäÿùåéñÿ ïîä äåéñòâèåì âíóòðåííåãî

äàâëåíèÿ è ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè ñ ïîìîùüþ ðàñøèðåííîãî ìåòî-

äà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ. Ñðàâíåíèå òðàåêòîðèé ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðå-

ùèí.

Ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ

Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ðàçðóøåíèÿ íà àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîì

óðîâíå ðåàëèçîâàíî ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, êîòîðûé

â ïîñëåäíèå äåñÿòü ëåò ïðèîáðåë ðàçíîîáðàçíîå è îáøèðíîå ïðèìåíåíèå

â ðàçëè÷íûõ ñôåðàõ åñòåñòâîçíàíèÿ. Îäíàêî ñëåäóåò ïðèçíàòü, ÷òî ìåòîä

ÌÄ ñðàâíèòåëüíî ìàëî ïðèìåíÿëñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ è îïèñàíèÿ ìåõàíè÷åñêî-

ãî îòêëèêà äåôîðìèðóåìûõ òâåðäûõ òåë. Áóäó÷è òèïè÷íûì ìåòîäîì êîì-

ïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ïîäõîä çà ñ÷åò ðàñøèðåíèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ

âîçìîæíîñòåé ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü êà÷åñòâåííî íîâûå ðåçóëüòàòû. Áóäó÷è

äèñêðåòíûì ìåòîäîì, ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íå èìååò íåäîñòàò-

êîâ êîíòèíóàëüíûõ òåîðèé, êîòîðûå íå äàþò âîçìîæíîñòè îïèñàíèÿ íàðó-

øåíèÿ ñïëîøíîñòè âåùåñòâà çà ñ÷åò äèñêðåòíîñòè âíóòðåííåé ñòðóêòóðû

ìàòåðèàëà.

Êîìïüþòåðíîå èìèòàöèîííîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ è

ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû íà àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå ìåòîäîì ìî-

ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ìîäåëèðîâàíèå ìàëîðàçìåðíûõ è íàíîðàçìåðíûõ

êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð ñ äåôåêòàìè äëÿ âûÿñíåíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé

ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ íà ìàëûõ ìàñøòàáàõ áûëî âûïîëíåíî ñ ïîìîùüþ

ñóïåðêîìïüþòåðà "Ñåðãåé Êîðîëåâ"è ïðîãðàììû LAMMPS [202]. Ñâîáîä-

íî ðàñïðîñòðàíÿåìàÿ ïðîãðàììà LAMMPS ðåàëèçóåò àëãîðèòì ìåòîäà ìî-

ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è èìååò áîëüøèå áèáëèîòåêè ïîòåíöèàëîâ âçàèìî-

äåéñòâèÿ, à òàêæå äîïóñêàåò ïàðàëëåëüíûå âû÷èñëåíèÿ.

Âûïîëíåíî ìîäåëèðîâàíèå ðàçðóøåíèÿ è ñòðóêòóðû ìàòåðèàëà ó âåð-
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øèíû òðåùèíû íà àòîìíîì óðîâíå: ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíî-

äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ïðåäñêàçàòåëüíîãî îïèñàíèÿ ñòðóêòó-

ðû îáëàñòè ó âåðøèíû òðåùèíû è, â öåëîì, ìíîãîìàñøòàáíûõ ïðîöåññîâ

âáëèçè êîí÷èêà òðåùèíû. Îñóùåñòâëåíî ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì äèíàìè-

êè ÷àñòèö èçìåíåíèÿ âíóòðåííåé ñòðóêòóðû è íàïðÿæåííîãî ñîñòîÿíèÿ â

îêðåñòíîñòè âåðøèíû òðåùèíû ïðè äåéñòâèè ðàçëè÷íûõ ôîðì íàãðóæå-

íèÿ: íîðìàëüíûé îòðûâ, ïîïåðå÷íûé ñäâèã, ñìåøàííîå íàãðóæåíèå.

Ñ öåëüþ ñîïîñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè-

÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ñ ðåøåíèÿìè êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè âûïîëíåí

ðàñ÷åò íîðìàëüíîãî è ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ îáðàçöîâ ñ òðåùèíîé ñ ïî-

ìîùüþ ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ.

Ðåøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé, ïîëó÷åííîé ñ öåëüþ âû÷èñëåíèÿ àìïëè-

òóäíûõ ìíîæèòåëåé, âûïîëíåíî ñ ïîìîùüþ ïåðåîïðåäåë¼ííîãî ìåòîäà.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà

Íàó÷íàÿ íîâèçíà çàêëþ÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì:

1) Âïåðâûå ïðîâåäåí ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèé ðàñ÷åò óãëîâ íàïðàâ-

ëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû â ãðàíåöåíòðèðîâàííîé ìîíîêðèñòàëëè-

÷åñêîé ìåäè è àëþìèíèè âî âñåì äèàïàçîíå êîìáèíèðîâàííûõ ôîðì íàãðó-

æåíèÿ, èçìåíÿþùèõñÿ îò èäåàëüíîãî íîðìàëüíîãî îòðûâà äî èäåàëüíîãî

ïîïåðå÷íîãî ñäâèãà. Îáíàðóæåíî, ÷òî âåëè÷èíû óãëîâ íàïðàâëåíèÿ ðàñïðî-

ñòðàíåíèÿ òðåùèíû, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî (äèñêðåòíî-

ãî) ìîäåëèðîâàíèÿ, ïîëíîñòüþ ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè êëàññè÷åñêîé

ìàêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ.

2) Âïåðâûå ïðîâåäåí àíàëèç ïîëÿ ìåõàíè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé â îêðåñò-

íîñòè âåðøèíû îñòðîé òðåùèíû ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî ìîëåêóëÿðíî-

äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äåôîðìèðîâàíèÿ ÃÖÊ ìåäíîé è àëþìèíè-

åâîé ïëàñòèí ñ öåíòðàëüíîé îñòðîé òðåùèíîé äëÿ âñåãî ñïåêòðà êîìáèíè-

ðîâàííûõ ôîðì íàãðóæåíèÿ, íà÷èíàÿ îò èäåàëüíîãî íîðìàëüíîãî ïðèëî-
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æåíèÿ íàãðóçêè è çàêàí÷èâàÿ èäåàëüíûì ïîïåðå÷íûì ñäâèãîì ïëàñòèí ñ

ïîìîùüþ ïîòåíöèàëà âíåäðåííîãî àòîìà â îòêðûòîì êîäå LAMMPS, ðåà-

ëèçóþùåì ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïîêàçàíî, ÷òî óãëîâûå ðàñïðå-

äåëåíèÿ íàïðÿæåíèé ó âåðøèíû òðåùèíû ñîâïàäàþò ñ óãëîâûìè ðàñïðå-

äåëåíèÿìè êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî

ìàòåðèàëû ñ êóáè÷åñêîé ñèíãîíèåé (ìåäü, àëþìèíèé) ïðîÿâëÿþò îäèíàêî-

âîå ïîâåäåíèå ïðè äåôîðìèðîâàíèè îáðàçöîâ ñ òðåùèíàìè è íàïðÿæåííî-

äåôîðìèðîâàííîå ñîñòîÿíèå íà àòîìèñòè÷åñêèõ ìàñøòàáàõ ìîæåò áûòü ýô-

ôåêòèâíî îïèñàíî ñ ïîìîùüþ ìàòåìàòè÷åñêîãî àïïàðàòà êîíòèíóàëüíîé

ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ (äàæå ïðè íåáîëüøîì êîëè÷åñòâå àòîìîâ).

3) Ïðåäëîæåíà âû÷èñëèòåëüíàÿ ïðîöåäóðà îïðåäåëåíèÿ îáîáùåííûõ

êîýôôèöèåíòîâ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé (êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ

Ì. Óèëüÿìñà), îñíîâàííàÿ íà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîì âû÷èñëèòåëüíîì

ýêñïåðèìåíòå. Ïîêàçàíî, ÷òî îáîáùåííûå êîýôôèöèåíòû èíòåíñèâíîñòè

íàïðÿæåíèé ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû ñ ïîìîùüþ òåõíèêè ïåðåîïðåäåëåííîãî

ìåòîäà, áàçèðóþùåãîñÿ íà äàííûõ àòîìèñòè÷åñêè-ìîëåêóëÿðíûõ âû÷èñëå-

íèé.

4) Ïîñòðîåíà ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ÷èñëåííûõ (êîíå÷íî-ýëåìåíòíûõ) ðå-

øåíèé çàäà÷ î äåôîðìèðîâàíèè ïëàñòèíû ñ îäíèì áîêîâûì ãîðèçîíòàëü-

íûì è íàêëîííûì íàäðåçàìè äëÿ âñåãî èíòåðâàëà çíà÷åíèé ïàðàìåòðà ñìå-

øàííîñòè íàãðóæåíèÿ. Íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííîãî êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî ðå-

øåíèÿ ñ ïîìîùüþ òåõíèêè ïåðåîïðåäåëåííîãî ìåòîäà âû÷èñëåíû êîýôôè-

öèåíòû ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà. Ïðîâåäåíû àòîìèñòè÷åñêèå ðàñ÷åòû äëÿ

ÃÖÊ ìåäíîé è àëþìèíèåâîé ïëàñòèí â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîì ïàêåòå

LAMMPS. Ïîêàçàíî, ÷òî óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìàðíûõ íàïðÿæåíèé

ñîâïàäàþò ñ ðåçóëüòàòàìè êîíå÷íî-ýëåìåíòíûõ âû÷èñëåíèé, à êîýôôèöè-

åíòû àñèìïòîòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû

ñ ïîìîùüþ äàííûõ, ïîëó÷åííûõ ïîñðåäñòâîì êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî (êîíòè-
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íóàëüíîãî) è àòîìèñòè÷åñêè-ìîëåêóëÿðíîãî (äèñêðåòíîãî) ïîäõîäîâ.

5) Âïåðâûå ïðîâåäåí âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò, îñíîâàííûé íà

àòîìèñòè÷åñêè-ìîëåêóëÿðíîì ìîäåëèðîâàíèè òðóáêè ñ íàêëîííûì äåôåê-

òîì, ïîäâåðæåííîé äåéñòâèþ ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè. Ïàðàëëåëüíî áû-

ëè ïðîâåäåíû êîíå÷íî-ýëåìåíòíûå ðàñ÷åòû ðàñïðîñòðàíåíèÿ ïðîäîëüíîé,

îêðóæíîé è íàêëîííîé òðåùèí â òðóáå, íàõîäÿùåéñÿ ïîä äåéñòâèåì âíóò-

ðåííåãî äàâëåíèÿ è ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè. Òðàåêòîðèÿ ðîñòà òðåùèíû,

íàéäåííàÿ ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ïîëíîñòüþ ñîâïà-

äàåò ñ òðàåêòîðèåé òðåùèíû, îáíàðóæèâàåìîé ñ ïîìîùüþ òåõíîëîãèè ðàñ-

øèðåííîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ (XFEM).

Ïðàêòè÷åñêàÿ è òåîðåòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü èññëåäîâàíèÿ

Òåîðåòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû ñîñòîèò â äîêàçàòåëüñòâå âîçìîæíî-

ñòè ïðèìåíåíèÿ ìàòåìàòè÷åñêîãî àïïàðàòà êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ðàç-

ðóøåíèÿ íà àòîìèñòè÷åñêîì óðîâíå: äîêàçàíî, ÷òî íà àòîìèñòè÷åñêîì

óðîâíå àñèìïòîòè÷åñêîå îïèñàíèå Ì. Óèëüÿìñà êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè

óïðóãîãî ðàçðóøåíèÿ êà÷åñòâåííî è êîëè÷åñòâåííî îïèñûâàåò ìåõàíè÷å-

ñêèå ïîëÿ, àññîöèèðîâàííûå ñ âåðøèíîé òðåùèíû èëè íàäðåçà. Ïðåäëî-

æåí àëãîðèòì, îñíîâàííûé íà äèñêðåòíîì ïîäõîäå ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè è íà òåõíèêå ïåðåîïðåäåëåííîãî ìåòîäà, ïîçâîëÿþùèé âû÷èñ-

ëèòü îáîáùåííûå êîýôôèöèåíòû èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé.

Ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü ðàáîòû çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïðåäëàãàåìûå

ðàñ÷åòíûå ñõåìû ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ îïðåäåëåíèÿ íàïðÿæåííî-

äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåìåíòîâ è äåòàëåé îòâåòñòâåííûõ êîí-

ñòðóêöèé, íàõîäÿùèõñÿ ïîä äåéñòâèåì ðåàëüíûõ ýêñïëóàòàöèîííûõ ñèñòåì

íàãðóæåíèÿ.

Ðåøåíèå âîïðîñîâ êîìáèíèðîâàííîãî íàãðóæåíèÿ îáðàçöîâ è êîíñòðóê-

öèé ñ òðåùèíàìè èìååò ïðèíöèïèàëüíîå ïðàêòè÷åñêîå çíà÷åíèå è âûñîêóþ

òåîðåòè÷åñêóþ öåííîñòü. Îáîðóäîâàíèå, äåòàëè è ðàçëè÷íûå óñòðîéñòâà íà
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ïðåäïðèÿòèÿõ çà÷àñòóþ ïîäâåðãàþòñÿ ñëîæíûì ñèñòåìàì òåðìîìåõàíè÷å-

ñêèõ âîçäåéñòâèé. Îäíîâðåìåííî ýëåìåíòû êîíñòðóêöèé ìîãóò íàõîäèòüñÿ

â àãðåññèâíîé ñðåäå è áûòü ïîäâåðæåííûìè êîððîçèîííîìó, õèìè÷åñêîìó è

òåïëîâîìó âîçäåéñòâèþ. Íåñîìíåííî, ïðåäñòàâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííûì ñâîå-

âðåìåííî âûÿâèòü îáðàçóþùèåñÿ íåñîâåðøåíñòâà (äåôåêòû è òðåùèíû),

çíàòü ïðè÷èíû èõ ïîÿâëåíèÿ è ïðîãíîçèðîâàòü ïóòè èõ ðàçâèòèÿ. Íà îñíî-

âå íîâûõ çíàíèé ìîæíî ïðåäïðèíèìàòü ñâîåâðåìåííûå, ñîîòâåòñòâóþùèå

äåéñòâèÿ è ðåøåíèÿ äëÿ óñòðàíåíèÿ òðåùèí è äàëüíåéøåãî ïðåäîòâðàùå-

íèÿ èõ ïîÿâëåíèÿ.

Ðåçóëüòàòû íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè ìîãóò íàéòè øèðîêîå ïðèìåíåíèå â

èíæåíåðíîé ïðàêòèêå âî ìíîãèõ îòðàñëÿõ ïðîìûøëåííîñòè è ñôåðàõ æèç-

íåäåÿòåëüíîñòè ÷åëîâåêà, òàêèõ êàê ìàøèíîñòðîåíèå, àâèàöèîííàÿ è êîñ-

ìè÷åñêàÿ îòðàñëè, àòîìíàÿ ýíåðãåòèêà, ìàòåðèàëîâåäåíèå, ìåäèöèíà. Ïðî-

âåäåííûå èññëåäîâàíèÿ è ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû èíäèêàòèâíî ïîêàçûâà-

þò, ÷òî â ñëó÷àÿõ, êîãäà íåîáõîäèìû ïîíèìàíèå è ðàññìîòðåíèå äâîéñòâåí-

íîé ïðèðîäû ñòðóêòóðû ñðåäû (êîíòèíóàëüíîé, íåïðåðûâíîé ïðè ðàññìîò-

ðåíèè â áîëüøèõ ìàñøòàáàõ äëèíû è äèñêðåòíîé ïðè àíàëèçå â àòîìíîì

ìàñøòàáå), òðåáóåòñÿ ìíîãîìàñøòàáíîå ìîäåëèðîâàíèå ìàòåðèàëîâ (ÌÌÌ)

äëÿ äîïîëíåíèÿ êîíòèíóàëüíîãî è àòîìèñòè÷åñêîãî àíàëèçîâ. Â ïåðåõîä-

íûõ ìàñøòàáàõ (ìåæäó íåïðåðûâíûì (êîíòèíóàëüíûì) è àòîìèñòè÷åñêèì

(äèñêðåòíûì)) êîíòèíóàëüíûå ïîäõîäû ïåðåñòàþò ðàáîòàòü, à àòîìèñòè-

÷åñêèå ìåòîäû èìåþò ïðèñóùèå èì îãðàíè÷åíèÿ ïî âðåìåíè è ðàçìåðàì.

Â ñèëó ñôîðìóëèðîâàííûõ ñâîéñòâ, ñîâåðøåííî î÷åâèäíî, ÷òî òðåáóåòñÿ

èíòåãðàöèÿ è ñî÷åòàíèå äâóõ ïîäõîäîâ. Îïðåäåëåííî íåîáõîäèìû, ìíîãîè-

åðàðõè÷åñêèå ìîäåëè, íàïðàâëåííûå íà ó÷åò ìåõàíèçìîâ àòîìèñòè÷åñêîãî

óðîâíÿ â êîíòèíóàëüíîé ôîðìóëèðîâêå äåôîðìàöèîííîãî îòêëèêà ìàòåðè-

àëà, ÷òî ïîçâîëèò ñî÷åòàòü ñëîæíîå, â îáùåì ñëó÷àå, ìèêðîñòðóêòóðíîå

ñòðîåíèå ìàòåðèàëà è àáñòðàêöèþ êîíòèíóàëüíîé òåîðèè. Ïîýòîìó î÷å-
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âèäíî, ÷òî ïðîâåäåííîå èññëåäîâàíèå ìîæåò áûòü óñïåøíî ïðèìåíåíî ïðè

àíàëèçå ïðî÷íîñòè è îöåíêå íåñóùåé ñïîñîáíîñòè êîíñòðóêöèé. Ðåçóëüòàòû

ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðåäîñòàâëÿþò âîçìîæíîñòü

áîëåå ïîëíîãî ïîíèìàíèÿ ìåõàíèçìîâ ðàçðóøåíèÿ è ðåàëèñòè÷íîãî ïðåä-

ñòàâëåíèÿ ïðîöåññà ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí â êîíñòðóêöèÿõ è îáîðóäî-

âàíèè, íàõîäÿùèõñÿ â óñëîâèÿõ äåéñòâèÿ ñëîæíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ è

èíûõ âîçäåéñòâèé.

Ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó

1) Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå îïðåäåëåíèå óãëîâ ïðîäâèæåíèÿ òðåùè-

íû íà àòîìàðíîì óðîâíå â ÃÖÊ ìåäè è àëþìèíèè â ïîëíîì èíòåðâàëå

ñìåøàííûõ ôîðì íàãðóæåíèÿ: îò èäåàëüíîãî íîðìàëüíîãî îòðûâà äî èäå-

àëüíîãî ïîïåðå÷íîãî ñäâèãà. Ïîêàçàíî, ÷òî çíà÷åíèÿ óãëîâ íàïðàâëåíèÿ

ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî (äèñ-

êðåòíîãî) ìîäåëèðîâàíèÿ, ïîëíîñòüþ ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè êëàññè-

÷åñêèõ êðèòåðèåâ ìàêðîñêîïè÷åñêîé êîíòèíóàëüíîé òåîðèè õðóïêîãî ðàç-

ðóøåíèÿ.

2) Àíàëèç óãëîâûõ çàâèñèìîñòåé êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé â îõâà-

òûâàþùåé âåðøèíó òðåùèíû îáëàñòè, ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷å-

ñêîãî ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ ÃÖÊ ìåäíîé è àëþìèíèåâîé ïëàñòèí ñ öåíòðàëü-

íîé òðåùèíîé â ïîëíîì èíòåðâàëå êîìáèíèðîâàííûõ ôîðì íàãðóæåíèÿ îò

èäåàëüíîãî íîðìàëüíîãî îòðûâà äî èäåàëüíîãî ïîïåðå÷íîãî ñäâèãà ïëà-

ñòèí ñ ïîìîùüþ ïîòåíöèàëà âíåäðåííîãî àòîìà â îòêðûòîì êîäå Large-scale

Atomic/ Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS), ðåàëèçóþùåì

ìåòîä ÌÄ. Ïîêàçàíî, ÷òî óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ íàïðÿæåíèé ó âåðøèíû

òðåùèíû ñîâïàäàþò ñ óãëîâûìè ðàñïðåäåëåíèÿìè êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè

õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ìàòåðèàëû ñ êóáè÷åñêîé ñèíãîíèåé

(ìåäü, àëþìèíèé) ïðîÿâëÿþò îäèíàêîâîå ïîâåäåíèå ïðè äåôîðìèðîâàíèè

îáðàçöîâ ñ òðåùèíàìè è íàïðÿæåííî-äåôîðìèðîâàííîå ñîñòîÿíèå íà àòî-
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ìèñòè÷åñêèõ ìàñøòàáàõ ìîæåò áûòü ýôôåêòèâíî îïèñàíî ñ ïîìîùüþ ìà-

òåìàòè÷åñêîãî àïïàðàòà êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ (äàæå ïðè

íåáîëüøîì êîëè÷åñòâå àòîìîâ).

3) Âû÷èñëèòåëüíàÿ ïðîöåäóðà îïðåäåëåíèÿ îáîáùåííûõ êîýôôèöèåí-

òîâ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé (êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿì-

ñà), îñíîâàííàÿ íà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîì âû÷èñëèòåëüíîì ýêñïåðè-

ìåíòå. Ïîêàçàíî, ÷òî îáîáùåííûå êîýôôèöèåíòû èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæå-

íèé ìîãóò áûòü ýôôåêòèâíî âû÷èñëåíû ñ ïîìîùüþ òåõíèêè ïåðåîïðåäå-

ëåííîãî ìåòîäà, áàçèðóþùåãîñÿ íà äàííûõ àòîìèñòè÷åñêè-ìîëåêóëÿðíûõ

âû÷èñëåíèé.

4) Êîíå÷íî-ýëåìåíòíûå ðåøåíèÿ çàäà÷ î äåôîðìèðîâàíèè ïëàñòèíû ñ

îäíèì áîêîâûì ãîðèçîíòàëüíûì è íàêëîííûì íàäðåçîì â ïîëíîì èíòåð-

âàëå êîìáèíèðîâàííûõ ôîðì íàãðóæåíèÿ. Íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííîãî ÊÝ-

ðåøåíèÿ ñ ïîìîùüþ òåõíèêè ïåðåîïðåäåëåííîãî ìåòîäà âû÷èñëåíû êîýô-

ôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà.

5) Àòîìèñòè÷åñêèå ðàñ÷åòû óãëîâûõ çàâèñèìîñòåé êîìïîíåíò òåíçî-

ðà íàïðÿæåíèé äëÿ ÃÖÊ ìåäíîé è àëþìèíèåâîé ïëàñòèí ñ îäíèì áîêî-

âûì íàäðåçîì â ÌÄ-ïàêåòå LAMMPS. Ïîêàçàíî, ÷òî óãëîâûå ðàñïðåäå-

ëåíèÿ àòîìèñòè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé ñîâïàäàþò ñ ðàñ÷åòàìè, ïðîâåäåííûìè

â êîíå÷íî-ýëåìåíòíîì êîìïëåêñå. Àëãîðèòì âû÷èñëåíèÿ è âû÷èñëåííûå

îáîáùåííûå êîýôôèöèåíòû àñèìïòîòè÷åñêîãî ðÿäà Ì. Óèëüÿìñà íà îñíî-

âå äàííûõ, èçâëå÷åííûõ èç àòîìèñòè÷åñêè-ìîëåêóëÿðíîãî (äèñêðåòíîãî)

ïîäõîäà.

6) Âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò, îñíîâàííûé íà àòîìèñòè÷åñêè-

ìîëåêóëÿðíîì ìîäåëèðîâàíèè òðóáêè ñ ïðîäîëüíûì, îêðóæíûì è íàêëîí-

íûì äåôåêòîì, ïîäâåðæåííîé äåéñòâèþ âíóòðåííåãî äàâëåíèÿ è ðàñòÿãè-

âàþùåé íàãðóçêè. Îïðåäåëåíèå òðàåêòîðèè ðîñòà òðåùèíû â òðóáêå ñ íà-

êëîííûì äåôåêòîì, íàõîäÿùåéñÿ ïîä äåéñòâèåì ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóç-
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êè. Êîíå÷íî-ýëåìåíòíûå ðàñ÷åòû ðàñïðîñòðàíåíèÿ íàêëîííîé òðåùèíû â

òðóáå, íàõîäÿùåéñÿ ïîä äåéñòâèåì ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè. Àíàëèç òðà-

åêòîðèè ðîñòà òðåùèíû ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è ñ

ïîìîùüþ òåõíîëîãèè ðàñøèðåííîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ (XFEM).

Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ íàó÷íûõ ðåçóëüòàòîâ

Äîñòîâåðíîñòü ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ â õîäå èññëåäîâàíèÿ, îáåñïå÷è-

âàåòñÿ ïðèìåíåíèåì êëàññè÷åñêèõ è äîñòîâåðíûõ ìåòîäîâ ìåõàíèêè êîíòè-

íóóìà (òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè äåôîðìèðóåìîãî

òâåðäîãî òåëà è âû÷èñëèòåëüíûõ ìåòîäîâ ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä). Äî-

ñòîâåðíîñòü ðåçóëüòàòîâ îáóñëîâëåíà ïðèìåíåíèåì ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ

êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è àïðîáèðîâàííûõ ïðîãðàìì, ñîãëàñèåì ïî-

ëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, íàéäåííûõ ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè.

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà Â õîäå èññëåäîâàíèÿ àâòîðîì âûïîëíåíî

ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå çàäà÷, ïîñòàíîâêè êîòîðûõ áû-

ëè ïðåäëîæåíû íàó÷íûì ðóêîâîäèòåëåì Ñòåïàíîâîé Ë.Â. Âñå íåîáõîäèìûå

ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû àâòîðîì ñàìîñòîÿòåëüíî, àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòà-

òîâ ïðîâîäèëñÿ ñîâìåñòíî ñî Ñòåïàíîâîé Ë.Â.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû

áûëè èçëîæåíû è îáñóæäåíû â ðàìêàõ 8 âñåðîññèéñêèõ è 11 ìåæäóíàðîä-

íûõ êîíôåðåíöèé è äîñòàòî÷íî ïîëíî îòðàæåíû â ïóáëèêàöèÿõ. Àâòîðîì

áûëî ïðèíÿòî ó÷àñòèå â ñëåäóþùèõ êîíôåðåíöèÿõ:

1. Âñåðîññèéñêàÿ êîíôåðåíöèÿ ñ ìåæäóíàðîäíûì ó÷àñòèåì "Ñîâðåìåí-

íûå ïðîáëåìû ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä è ôèçèêè âçðûâà ïîñâÿùåí-

íàÿ 60-ëåòèþ Èíñòèòóòà ãèäðîäèíàìèêè èì. Ì.À. Ëàâðåíòüåâà ÑÎ

ÐÀÍ (Íîâîñèáèðñê, 4-8 ñåíòÿáðÿ 2017 ã.);

2. X Âñåðîññèéñêàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ìåõàíèêå äåôîðìèðóåìîãî òâåðäîãî

òåëà (ã. Ñàìàðà, 18-22 ñåíòÿáðÿ 2017 ã.);
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3. Ìåæäóíàðîäíàÿ íàó÷íî-òåõíè÷åñêàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ïåðñïåêòèâíûå

èíôîðìàöèîííûå òåõíîëîãèè"(Ñàìàðà, 14-16 ìàðòà 2017 ã.);

4. Ìåæäóíàðîäíàÿ íàó÷íî-òåõíè÷åñêàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ïåðñïåêòèâíûå

èíôîðìàöèîííûå òåõíîëîãèè"(Ñàìàðà, 14-16 àïðåëÿ 2018 ã.);

5. IV Ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ è ìîëîäåæíàÿ øêîëà "Èíôîðìàöè-

îííûå òåõíîëîãèè è íàíîòåõíîëîãèè"(Ñàìàðà, 24-27 àïðåëÿ 2018 ã.);

6. XII Âñåðîññèéñêèé ñúåçä ïî ôóíäàìåíòàëüíûì ïðîáëåìàì òåîðåòè-

÷åñêîé è ïðèêëàäíîé ìåõàíèêè (Óôà, 19-24 àâãóñòà 2019 ã.);

7. VI Ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ è ìîëîäåæíàÿ øêîëà "Èíôîðìàöè-

îííûå òåõíîëîãèè è íàíîòåõíîëîãèè"(Ñàìàðà, 26-29 ìàÿ 2020 ã.).

8. XXIX Âñåðîññèéñêàÿ øêîëà-êîíôåðåíöèÿ "Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëè-

ðîâàíèå â åñòåñòâåííûõ íàóêàõ"(Ïåðìü, 07-09 îêòÿáðÿ 2020 ã.);

9. XIV Ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ìåõàíèêà, ðåñóðñ è äèàãíîñòèêà

ìàòåðèàëîâ è êîíñòðóêöèé"(Åêàòåðèíáóðã, 9-13 íîÿáðÿ 2020 ã.);

10. XXX Âñåðîññèéñêàÿ øêîëà-êîíôåðåíöèÿ "Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëè-

ðîâàíèå â åñòåñòâåííûõ íàóêàõ"(Ïåðìü, 06-09 îêòÿáðÿ 2021 ã.);

11. Âñåðîññèéñêàÿ íàó÷íàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ìàòåìàòèêà è ìàòåìàòè÷åñêîå

ìîäåëèðîâàíèå"(Ñàìàðà, 10-12 íîÿáðÿ 2021 ã.);

12. XV Ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ìåõàíèêà, ðåñóðñ è äèàãíîñòèêà

ìàòåðèàëîâ è êîíñòðóêöèé"(Åêàòåðèíáóðã, 20-24 äåêàáðÿ 2021 ã.);

13. XVI Ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ìåõàíèêà, ðåñóðñ è äèàãíîñòèêà

ìàòåðèàëîâ è êîíñòðóêöèé"(Åêàòåðèíáóðã, 16-20 ìàÿ 2022 ã.);
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14. The 4th International Conference on Structural Integrity (ICSI 2021)

(Funchal, Madeira, Portugal, 30 August - 1 September, 2021);

15. The 7th International Conference on Crack Paths (CP 2021) (September

21st to 24th, 2021);

16. World Congress in Computational Mechanics and ECCOMAS Congress.

14th. Ñåð. "14th WCCM-ECCOMAS Congress, 2020".

17. XXXI Âñåðîññèéñêàÿ øêîëà-êîíôåðåíöèÿ "Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëè-

ðîâàíèå â åñòåñòâåííûõ íàóêàõ"(Ïåðìü, 05-08 îêòÿáðÿ 2022 ã.);

18. Ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ôèçè÷åñêàÿ ìåçîìåõàíèêà ìàòåðèà-

ëîâ. Ôèçè÷åñêèå ïðèíöèïû ôîðìèðîâàíèÿ ìíîãîóðîâíåâîé ñòðóêòó-

ðû è ìåõàíèçìû íåëèíåéíîãî ïîâåäåíèÿ"(Òîìñê, 05-08 ñåíòÿáðÿ 2022

ã.);

19. XXIII Çèìíÿÿ øêîëà ïî ìåõàíèêå ñïëîøíûõ ñðåä. (Ïåðìü, 13-17 ôåâ-

ðàëÿ 2023 ã.)

Ïóáëèêàöèè Ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû îòðàæåíû â 35 ðà-

áîòàõ, èç êîòîðûõ 6 âõîäÿò â èçäàíèÿ, ðåêîìåíäîâàííûå Âûñøåé àòòåñòà-

öèîííîé êîìèññèåé. 18 ðàáîò îïóáëèêîâàíî â èçäàíèÿõ, èíäåêñèðóþùèõñÿ

áèáëèîãðàôè÷åñêèìè áàçàìè äàííûõ Scopus è WebofScience.

Ðàáîòà áûëà ïîääåðæàíà ñðåäñòâàìè ãðàíòà Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäà-

ìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé (ïðîåêò �20-31-90082) è Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî

ôîíäà (�21-11-00346).

Ñòðóêòóðà è îáúåì ðàáîòû

Ñòðóêòóðà äèññåðòàöèè ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, ïÿòè ãëàâ, îáùèõ âûâî-

äîâ, ñïèñêà ëèòåðàòóðû, âêëþ÷àþùåãî 208 íàèìåíîâàíèé, ñðåäè êîòîðûõ

22 îòå÷åñòâåííûõ è 186 èíîñòðàííûõ àâòîðîâ, è 5 ïðèëîæåíèé. Òåêñòîâàÿ
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÷àñòü ðàáîòû ñîäåðæèò 222 ñòðàíèöû ìàøèííîãî òåêñòà, âêëþ÷àÿ 1 òàáëè-

öó è 84 ðèñóíêà.

Âî ââåäåíèè ïðèâåäåíî îáîñíîâàíèå àêòóàëüíîñòè ðàññìàòðèâàåìîé òå-

ìû, ñôîðìóëèðîâàíû öåëü è îñíîâíûå çàäà÷è ðàáîòû. Îòìå÷åíà íàó÷íàÿ

íîâèçíà, òåîðåòè÷åñêàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû, ïðèâåäåíà åå

îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà.

Ïåðâàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà îáçîðó ôóíäàìåíòàëüíûõ çíàíèé î ìîäåëè-

ðîâàíèè ïðîöåññîâ ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ, â ÷àñòíîñòè, î ðàñïðîñòðàíåíèè

òðåùèí ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî ìåòîäà. Â ãëàâå ðàññìîòðåíî ðàçâèòèå

ìåòîäîâ àòîìèñòè÷åñêîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ñíà÷àëà ïðèâå-

äåíû îáùèå ñâåäåíèÿ î ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, îïèñàíû îñíîâíûå

ïîíÿòèÿ ìåòîäà: óðàâíåíèå äâèæåíèÿ, àëãîðèòì Âåðëå, òåðìîñòàò è áàðî-

ñòàò, òåðìîäèíàìè÷åñêèå àíñàìáëè, ìåæàòîìíûé ïîòåíöèàë. Ïðèâåäåí îá-

çîð ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ ðåàëèçàöèè ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíà-

ìèêè. Çàòåì ïðèâåäåí îáçîð ïðèìåíåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ öåëüþ

ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí. Îïèñàíû ðåøàåìûå â äàííûõ ðà-

áîòàõ çàäà÷è è îñíîâíûå âûâîäû. Â ÷àñòíîñòè, ïðèâåäåíû ðàáîòû, íàïðàâ-

ëåííûå íà âû÷èñëåíèå êîýôôèöèåíòîâ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé è óãëîâ

ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí äëÿ ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ.

Âî âòîðîé ãëàâå ïðèâåäåíî îïèñàíèå ìîäåëèðóåìîãî ìàòåðèàëà, åãî ìå-

õàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ. Â âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ áûëè âûáðàíû ìåäü

è àëþìèíèé ñ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêîé. Èõ òåíçî-

ðû óïðóãèõ ìîäóëåé áûëè îïðåäåëåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëüíîé

ýíåðãèè, âû÷èñëåííîé â õîäå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà. Çàòåì

ñ ïîìîùüþ ðàçëè÷íûõ ñõåì óñðåäíåíèÿ, ïîëó÷åíû ñðåäíèå çíà÷åíèÿ ìîäó-

ëÿ Þíãà, êîýôôèöèåíòà Ïóàññîíà è îáúåìíîãî ìîäóëÿ (ïî ñõåìàì Ôîéãòà,

Ðîéñà è Õèëëà).

Òðåòüÿ, ÷åòâåðòàÿ è ïÿòàÿ ãëàâû ÿâëÿþòñÿ îñíîâíîé ÷àñòüþ äèññåðòà-
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öèè. Â òðåòüåé ãëàâå íà ïðèìåðå ìåäíîé è àëþìèíèåâîé ïëàñòèí ñ öåí-

òðàëüíîé òðåùèíîé ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû îïðåäåëåíèÿ óãëà íàïðàâëåíèÿ

ðàçâèòèÿ òðåùèíû â óñëîâèÿõ ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ. Ñíà÷àëà ïðèâî-

äÿòñÿ äåòàëè àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ: ðàçìåðû ÿ÷åéêè ìîäåëèðî-

âàíèÿ, ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, òåðìîäèíàìè÷åñêèå àíñàìáëè è òåðìîñòàò, ñïî-

ñîáû ñîçäàíèÿ òðåùèíû è ïðèëîæåíèÿ ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ. Â õîäå

àòîìèñòè÷åñêîãî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàññ÷èòûâà-

þòñÿ óãëû íàïðàâëåíèÿ ðîñòà äåôåêòà äëÿ êîìáèíèðîâàííîãî íàãðóæåíèÿ

(ðàñòÿæåíèå è ñäâèã) ïëàñòèíû. Äàëåå ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ

ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñî çíà÷åíèÿìè èç

äðóãèõ èñòî÷íèêîâ. Â äèññåðòàöèè ïðèâåäåíû óãëû ïðîäâèæåíèÿ öåíòðàëü-

íîé òðåùèíû â ÃÖÊ ìåäíîé ïëàñòèíå â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ.

Â ÷åòâåðòîé ãëàâå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðî-

âàíèÿ êîìáèíèðîâàííîãî íàãðóæåíèÿ ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíûì ðàçðåçîì è

ïëàñòèíû ñ áîêîâûì íàäðåçîì. Â ðàáîòå ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå àíàëèòè÷å-

ñêîãî ðåøåíèÿ êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ñ ðåøåíèåì, ïîëó÷åí-

íûì èç ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ñ ýòîé öåëüþ áûëà

ðàçðàáîòàíà ïðîöåäóðà äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ àñèìïòîòè÷åñêîãî

ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà. Ìîäåëèðîâàíèå ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ ïëàñòèíû

ñ áîêîâûì íàäðåçîì ïðîâåäåíî ñ ïîìîùüþ ïàêåòà Abaqus [206], ðåàëèçó-

þùåãî ìåòîä êîíå÷íîãî ýëåìåíòà. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ðàçëî-

æåíèÿ Óèëüÿìñà èç ðåçóëüòàòîâ ÊÝ- è ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèÿ áûë âûáðàí

íàáîð òî÷åê, ïðèíàäëåæàùèõ êîíöåíòðè÷åñêèì îêðóæíîñòÿì è êîëüöàì,

îõâàòûâàþùèì âåðøèíó îñòðîé òðåùèíû. Äëÿ ïðèëîæåíèÿ ê ïëàñòèíå ñ

òðåùèíîé íàãðóçîê ñìåøàííîãî òèïà äëÿ âàðüèðóåìûõ âåëè÷èí ïàðàìåòðà

ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ â ïàêåòå Abaqus ìîäåëèðóåòñÿ íàêëîííûé íàä-

ðåç. Êàæäûé óãîë íàêëîíà ξ (óãîë ìåæäó ãîðèçîíòàëüíîé îñüþ è âûðåçîì)
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ñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåííîìó çíà÷åíèþ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè. Âûïîëíå-

íî ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ÊÝ-ðåçóëüòàòîâ ñ ðåçóëüòàòàìè àòîìèñòè÷åñêî-

ãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ íàõîäÿòñÿ â

õîðîøåì ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ.

Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ äëÿ àëþìèíèåâîé è ìåäíîé ïëàñòèí ïîêàçàëî èäåí-

òè÷íîå ðàñïðåäåëåíèå êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé.

Â ïÿòîé ãëàâå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû êîíå÷íî-ýëåìåíòíûõ ðàñ÷åòîâ ðàñ-

ïðîñòðàíåíèÿ ïðîäîëüíîé, îêðóæíîé è íàêëîííîé òðåùèíû â òðóáå, ïîä-

âåðæåííîé äåéñòâèþ âíóòðåííåãî äàâëåíèÿ è ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè.

Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ çàäà÷è îäíîîñíîãî íàãðóæåíèÿ

òðóáêè ñ öåíòðàëüíîé íàêëîííîé òðåùèíîé è ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå òðàåê-

òîðèè ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû ñ ðåçóëüòàòàìè ÊÝ-ìîäåëèðîâàíèÿ.

Â çàêëþ÷åíèè èññëåäîâàíèÿ èçëàãàþòñÿ åãî îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è âû-

âîäû.

Áëàãîäàðíîñòè Àâòîð âûðàæàåò ãëóáî÷àéøóþ áëàãîäàðíîñòü è ïðè-

çíàòåëüíîñòü íàó÷íîìó ðóêîâîäèòåëþ Ñòåïàíîâîé Ë.Â., çà ïîääåðæêó è

ðóêîâîäñòâî íà ïðîòÿæåíèè âñåé èññëåäîâàòåëüñêîé ðàáîòû, çà ïîñòàíîâêó

èññëåäîâàòåëüñêèõ çàäà÷ è ïðîôåññèîíàëüíîå êîíñóëüòèðîâàíèå. Îñîáàÿ

áëàãîäàðíîñòü òåì ëþäÿì, êîòîðûå ñäåëàëè âîçìîæíûì ýòî äèññåðòàöèîí-

íîå èññëåäîâàíèå, âêëþ÷àÿ ñîòðóäíèêîâ êàôåäðû ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäå-

ëèðîâàíèÿ â ìåõàíèêå.
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Ãëàâà 1. Îñíîâíûå ñâåäåíèÿ î ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè-

êè

Ãëàâà ïîñâÿùåíà îáçîðó ôóíäàìåíòàëüíûõ çíàíèé îá îñíîâàõ ìåòîäà ìî-

ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ïðèâåäåíû îñíîâíûå óðàâíåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ìå-

õàíèêè, àëãîðèòìàõ èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ. Â ðàìêàõ äàí-

íîé ãëàâû áóäóò ïðåäñòàâëåíû îáùèå ñâåäåíèÿ î ìåòîäå àòîìèñòè÷åñêîãî

êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïðèâåäåíû òåîðåòè÷åñêèå îñíîâû ìåòîäà

ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, îïèñàíû îñíîâíûå ïîíÿòèÿ: óðàâíåíèå äâèæåíèÿ,

àëãîðèòì Âåðëå, òåðìîñòàò è áàðîñòàò, òåðìîäèíàìè÷åñêèå àíñàìáëè, ìåæ-

àòîìíûé ïîòåíöèàë. Äàí îáçîð ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ, ðåàëèçóþùåãî

ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

1.1. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ìåõàíèêà è ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå

ìîäåëèðîâàíèå

Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè çàêëþ÷àåòñÿ â èçó÷åíèè èçìåíåíèÿ ñîñòî-

ÿíèé ñèñòåìû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö èëè àòîìîâ ñ òå÷åíèåì âðåìåíè

ïîñðåäñòâîì ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ (ÓÄ) àòîìîâ

èëè ìîëåêóë. Ìåòîä áàçèðóåòñÿ íà ìàòåìàòè÷åñêîì îïèñàíèè èçìåíåíèÿ

ïîëîæåíèé è ñêîðîñòåé ÷àñòèö èëè àòîìîâ ñ ó÷åòîì çàäàííîãî ìåæàòîìíî-

ãî âçàèìîäåéñòâèÿ [27]. Ïîñëå ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ ÓÄ ñèñòåìû ÷à-

ñòèö îïðåäåëÿþòñÿ èõ äèíàìè÷åñêèå òðàåêòîðèè, à äàëåå, ñðåäíèå çíà÷åíèÿ

âñåõ äèíàìè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ. Â îñíîâå ìåòîäà äèíàìèêè ÷àñòèö ëåæàò

ãèïîòåçû î ïðåäñòàâëåíèè ìàòåðèàëüíûõ ÷àñòèö ìàòåðèàëüíûìè òî÷êàìè

ñ ïîñòîÿííîé ìàññîé è îá îïèñàíèè èõ äâèæåíèÿ ñîãëàñíî êëàññè÷åñêèì

óðàâíåíèÿì äâèæåíèÿ âòîðîãî çàêîíà Íüþòîíà.

Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ìåõàíèêà, èëëþñòðèðóþùàÿ ñâÿçü ìåæäó ìèêðîñêî-
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ïè÷åñêèìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäû (ïîëîæåíèå r è ñêîðîñòü v êàæäîãî àòî-

ìà) è ìàêðîñêîïè÷åñêèìè òåðìîäèíàìè÷åñêèìè ïåðåìåííûìè (òåìïåðàòó-

ðà T è äàâëåíèå P ñèñòåìû, ñîäåðæàùåé ìíîæåñòâî àòîìîâ), ÿâëÿåòñÿ

òåîðåòè÷åñêîé îñíîâîé ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Äëÿ ìåòîäà Ìîíòå-

Êàðëî ìèêðîñêîïè÷åñêèå êîíôèãóðàöèè, ãåíåðèðóåìûå ñëó÷àéíûì ïðîöåñ-

ñîì, äîëæíû óäîâëåòâîðÿòü ðàñïðåäåëåíèþ âåðîÿòíîñòåé èç ñòàòèñòè÷å-

ñêîé ìåõàíèêè [27, 173]. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàçëè÷íû-

ìè òåðìîäèíàìè÷åñêèìè óñëîâèÿìè, ãàìèëüòîíèàí, âûâîäÿùèé óðàâíåíèÿ

äâèæåíèÿ, íåîáõîäèìûå äëÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, òàêæå îïðåäåëÿåòñÿ

íà îñíîâå ñòàòèñòè÷åñêîé ìåõàíèêè. Ïîñêîëüêó ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèå èñïîëü-

çóåòñÿ äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ è àíàëèçà ïðîöåññà ðàçðóøåíèÿ, âîçíèêàþùåãî

â ðåçóëüòàòå ðàçðûâà ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé, è íåîáõîäèìî óâèäåòü, ñïîñîáíà

ëè ìåõàíèêà òâåðäîãî òåëà è, â ÷àñòíîñòè, ìåõàíèêà ðàçðóøåíèÿ êîëè÷å-

ñòâåííî îïèñàòü ÿâëåíèÿ ðàçðóøåíèÿ â äèñêðåòíûõ êðèñòàëëàõ, òðåáóåòñÿ

îáðàòèòüñÿ ê ñòàòèñòè÷åñêîé ìåõàíèêå.

1.2. Àíàëèòè÷åñêàÿ ìåõàíèêà

Ðàññìîòðèì ñèñòåìó, ñîäåðæàùóþ N àòîìîâ ñ îäèíàêîâîé ìàññîé m, âçà-

èìîäåéñòâóþùèõ ïîñðåäñòâîì ìåæàòîìíîãî ïîòåíöèàëà U(r1, r2, . . . , rN),

îïðåäåëÿþùåãî ìåæàòîìíóþ ñèëó Fα:

Fα = − ∂U

∂rα
, α = 1, 2, . . . , N. (1.2.1)

Óðàâíåíèå äâèæåíèÿ ýòèõ ÷àñòèö îïèñûâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ âòîðîãî çà-

êîíà Íüþòîíà

Fα = mr̈α. (1.2.2)

Ðàññìàòðèâàÿ èçîëèðîâàííóþ ñèñòåìó, òðàåêòîðèþ êàæäîãî àòîìà

ìîæíî îöåíèòü, ðåøèâ óðàâíåíèå (1.2.2). Êðîìå òîãî, ãàìèëüòîíèàí (ïîë-

íàÿ ýíåðãèÿ) Ĥ âñåé ñèñòåìû ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóììó êèíåòè÷åñêîé K è
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ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèé U

Ĥ(r1, r2, . . . , rN , ṙ1, ṙ2, . . . , ṙN) = K + U. (1.2.3)

Òîãäà, èñïîëüçóÿ óðàâíåíèå äâèæåíèÿ Ëàãðàíæà âòîðîãî ðîäà,

d

dt

(
∂K

∂ṙα

)
+
∂U

∂rα
= 0, (1.2.4)

êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ K

K =
1

2

∑

α

m(ṙα)2 (1.2.5)

è ìåæàòîìíûå ñèëû â óðàâíåíèè (1.2.1), ìîæíî âûâåñòè òå æå óðàâíåíèÿ

äâèæåíèÿ, ÷òî è óðàâíåíèå (1.2.2). Ýòî ïîêàçûâàåò, ÷òî ñîñòîÿíèå ðàâíî-

âåñèÿ êàæäîé ÷àñòèöû ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ñîñòîÿíèå, îòâå÷àþùåå

ñîõðàíåíèþ ýíåðãèè. Ïîñëå îïðåäåëåíèÿ îáîáùåííûõ êîîðäèíàò êàê èì-

ïóëüñû êàæäîãî àòîìà pα, ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñòàíîâèòñÿ ôóíêöèîíàëîì, îáî-

çíà÷åííûì Ĥ(r1, r2, . . . , rN ,p1,p2, . . . ,pN) è êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ìîæåò

áûòü çàïèñàíà êàê

K =
∑

α

(pα)2

2m
. (1.2.6)

Èç óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ Ëàãðàíæà âòîðîãî ðîäà (1.2.4) ñëåäóåò

ṗα = −∂Ĥ
∂rα

. (1.2.7)

Ðàññìîòðèì ïîëíóþ ýíåðãèþ

dĤ

dt
=

∑

α

∂Ĥ

∂rα
ṙα +

∂Ĥ

∂pα
ṗα =

∑

α

∂Ĥ

∂rα
ṙα − ∂Ĥ

∂pα

∂Ĥ

∂rα
= 0, (1.2.8)

îòêóäà ñëåäóåò ñîîòíîøåíèå

ṙα = − ∂Ĥ

∂pα
. (1.2.9)

Óðàâíåíèÿ (1.2.7) è (1.2.9) èçâåñòíû êàê óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ Ãàìèëüòî-

íà [45,92]. Â îòëè÷èè îò óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ Ëàãðàíæà (1.2.4), ÿâëÿþùåãî-

ñÿ íàáîðîì 3N äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé âòîðîãî ïîðÿäêà, óðàâíåíèå
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Ãàìèëüòîíà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íàáîð èç 6N äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíå-

íèé ïåðâîãî ïîðÿäêà.

1.3. Ìèêðîêàíîíè÷åñêèå àíñàìáëè

Åñëè óðîâåíü ýíåðãèè èçîëèðîâàííîé ñèñòåìû îáîçíà÷èòü E, êîëè÷åñòâî

ìèêðîñîñòîÿíèé, êîòîðîå ïîçâîëÿåò ýíåðãèþ ñèñòåìû ïîääåðæèâàòü íà

óðîâíå E, âûðàæàåòñÿ êàê

ΩNV E =
1

N !h3N

∫
dr1dr2 · · · drNdp1dp2 · · · drNδ(Ĥ(r, p)− E), (1.3.1)

ãäå δ � äåëüòà ôóíêöèÿ Äèðàêà, ôàêòîðèàë N ! ïîëó÷åí îò íåðàçëè÷èìûõ

àòîìîâ (íàïðèìåð, åñëè äâà àòîìà ìåíÿþò ñâîå ïîëîæåíèå, ýòî âñå ðàâíî òî

æå ñîñòîÿíèå) è h � ýòî ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà, ÷òîáû âåëè÷èíà ΩNV E áûëà

áåçðàçìåðíîé. Ïðèíöèï íåîïðåäåëåííîñòè Ãåéçåíáåðãà â êâàíòîâîé ìåõà-

íèêå ãëàñèò, ÷òî îáúåì (îøèáêà) îäíîâðåìåííîãî èçìåðåíèÿ ïîëîæåíèÿ è

èìïóëüñà ëþáîé ÷àñòèöû ðàâåí

drαdpα = h3. (1.3.2)

ΩNV E òàêæå íàçûâàþò ìèêðîêàíîíè÷åñêîé ñòàòèñòè÷åñêîé ôóíêöèåé,

ïðåäñòàâëÿþùåé ñîáîé ñóììó âñåõ âîçìîæíûõ ñîáûòèé. Ñîãëàñíî ñîîò-

íîøåíèþ Áîëüöìàíà ýíòðîïèÿ S ñâÿçàíà ñ òåì, ñêîëüêî ìèêðîñîñòîÿíèé

äîïóñêàåò ñèñòåìà, ïðè êîòîðûõ

S = kb lnΩNV E (1.3.3)

(kb � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà) è ñ òåðìîäèíàìè÷åñêèìè ïåðåìåííûìè (íà-

ïðèìåð, êîíòðîëèðóåòñÿ, ñêîëüêî âíåøíåé ðàáîòû è òåïëà äîáàâëåíî â èçî-
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ëèðîâàííîé ñèñòåìå)

dE = Tds− PdV

⇒ dS = 1
T dE + P

T dV (1.3.4)

⇒ ∂S
∂E = 1

T ,
∂S
∂V = P

T ,

òîãäà ïîëó÷àåì ñîîòíîøåíèÿ, îïèñûâàþùèå íàáëþäàåìûå ìàêðîñêîïè÷å-

ñêèå (òåìïåðàòóðà T, äàâëåíèå P) è ìèêðîñîñòîÿíèÿ

1

kbT
=
∂ lnΩNV E

∂E
, ïîêà V ôèêñèðîâàí, (1.3.5)

P

kbT
=
∂ lnΩNV E

∂V
, ïîêà E ôèêñèðîâàíà. (1.3.6)

Êðîìå òîãî, ëþáûå íàáëþäàåìûå ñîñòîÿíèÿ ìîæíî îöåíèòü ñðåäíèì ïî

àíñàìáëþ

⟨a⟩NV E = 1
ΩNV E

1
N !h3N

∫
dNrdNpa(r,p)δ(Ĥ(r, p)− E) (1.3.7)

=
∫
dNrdNpa(r,p)δ(Ĥ(r,p)−E)∫

dNrdNpδ(Ĥ(r,p)−E)
.

Îïðåäåëåíèå îæèäàåìîãî çíà÷åíèÿ � ñóììà âîçìîæíûõ çíà÷åíèé, óìíî-

æåííûõ íà ñîîòâåòñòâóþùèå âåðîÿòíîñòè. Îïðåäåëèì ñðåäíþþ êèíåòè÷å-

ñêóþ ýíåðãèþ ëþáîãî àòîìà â ñîñòîÿíèè ðàâíîâåñèÿ. Ñîãëàñíî óðàâíåíèþ

(1.3.7)

⟨Kα⟩ = ⟨p
α
i p

α
i

2m
⟩ = ⟨p

α
i

2

∂Ĥ

∂pαi
⟩ = 1

2

∫
dNrdNp

[
pαi

∂Ĥ
∂pαi
δ(Ĥ(r,p)− E)

]

∫
dNrdNpδ(Ĥ(r,p)− E)

. (1.3.8)

Ñëåäóÿ ïðîèçâîäíîé ñòóïåí÷àòîé ôóíêöèè Õåâèñàéäà â êà÷åñòâå äåëüòà-

ôóíêöèè Äèðàêà δ, ôóíêöèÿ ðàçáèåíèÿ ΩNV E çàïèñûâàåòñÿ êàê

ΩNV E = 1
N !h3N

∫
dNrdNpδ(Ĥ(r,p)− E) = (1.3.9)

= − 1
N !h3N

∫
dNrdNp ∂

∂Eξ(Ĥ(r,p)− E).
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×èñëèòåëü â óðàâíåíèè (1.3.8) ïåðåïèñûâàåòñÿ êàê

∫
dNrdNp

[
pαi

∂Ĥ(r,p)
∂pαi

δ(Ĥ(r,p)− E)
]
= (1.3.10)

= −
∫
dNrdNp ∂

∂E

[
pαi

∂Ĥ(r,p)
∂pαi

ξ(Ĥ(r,p)− E)
]
=

= −
∫
Ĥ>E d

NrdNp ∂
∂E

[
pαi

∂Ĥ(r,p)−E
∂pαi

]
= (1.3.11)

= −
∫
Ĥ>E d

NrdNp ∂
∂E

[
∂

∂pαi
pαi (Ĥ(r,p)− E)− 3(Ĥ(r,p)− E)

]
.

Ïåðâîå ñëàãàåìîå â óðàâíåíèè îáðàùàåòñÿ â íóëü, ïîòîìó ÷òî Ĥ(r,p) = E

ïðè ñòðåìëåíèè ê pα. Êîýôôèöèåíò 3 ïîëó÷åí èç

∂pαi
∂pαi

= δii = 3, (1.3.12)

îñòàâøèåñÿ ñëàãàåìûå ñòàíîâÿòñÿ ðàâíûìè

−3

∫

Ĥ>E

dNrdNp = −3

∫
dNrdNpξ(Ĥ(r,p)− E). (1.3.13)

Ïóòåì ïîäñòàíîâêè óðàâíåíèé (1.3.9) è (1.3.13) â (1.3.8) ìîæíî âûâåñòè

ñîîòíîøåíèå

⟨Kα⟩ = 3

2

∫
dNrdNpξ(Ĥ(r,p)− E)∫
dNrdNp ∂

∂Eξ(Ĥ(r,p)− E)
= (1.3.14)

=
3

2

(
ln

∫
dNrdNp

∂

∂E
ξ(Ĥ(r,p)− E)

)−1

=

=
3

2

(
∂

∂E
ln

∫
dNrdNpδ(Ĥ(r,p)− E)

)−1

ïðè N → ∞ (1.3.15)

=
3

2

(
∂S

∂E

)
=

3kbT

2
,

ñ ó÷åòîì óðàâíåíèÿ (1.3.5). Ñóììèðóÿ ñðåäíåå çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåð-

ãèè êàæäîãî àòîìà, ïîëó÷èì

⟨K⟩ =
∑

α

⟨Kα⟩ = 3NkbT

2
, (1.3.16)

÷òî ïðèâîäèò ê èçâåñòíîé çàâèñèìîñòè ìåæäó îáùåé ñðåäíåé êèíåòè÷åñêîé

ýíåðãèè è òåìïåðàòóðîé.
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1.4. Ýðãîäè÷íîñòü

Çíàÿ ïîëîæåíèå è ñêîðîñòè êàæäîãî àòîìà â ëþáîé ìîìåíò âðåìåíè, êàê

ìîæíî ñâÿçàòü ýòè ñîñòîÿíèÿ ñ ïîâåäåíèåì âñåé ñèñòåìû? Íàïðèìåð, çíàÿ

ñêîðîñòü êàæäîãî àòîìà, ìîæíî ëè îöåíèòü ñðåäíþþ êèíåòè÷åñêóþ ýíåð-

ãèþ, ôèãóðèðóþùóþ â óðàâíåíèè (1.3.16)? Ýðãîäè÷íîñòü, ïðåäïîëàãàþ-

ùàÿ, ÷òî ñèñòåìà ïðîøëà ÷åðåç âñå âîçìîæíûå ìèêðîñîñòîÿíèÿ çà áåñ-

êîíå÷íîå âðåìÿ, îáåñïå÷èâàåò îñíîâó äëÿ äåìîíñòðàöèè ýêâèâàëåíòíîñòè

ìåæäó ñðåäíèì ïî àíñàìáëþ è ñðåäíèì ïî âðåìåíè ëþáûõ íàáëþäàåìûõ

ñâîéñòâ, ÷òî ïðèâîäèò ê ðàâåíñòâó

⟨a⟩ =
∫
dNrdNpa(r,p)δ(Ĥ(r,p)− E)∫

dNrdNpδ(Ĥ(r,p)− E)
= lim

τ→∞
1

τ

∫ τ

0

a(t)dt. (1.4.1)

Íàïðèìåð, åñëè âðåìåííîé îòðåçîê τ ðàâåí N∆t∆t (τ ïðèíèìàåòñÿ äîñòà-

òî÷íî áîëüøèì ÷èñëîì ïî ñðàâíåíèþ ñ øàãîì ïî âðåìåíè ∆t), ñðåäíÿÿ

ïîëíàÿ êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ðàâíà

⟨K⟩ = 1

N∆t

N∆t∑

n∆t=1

∑

α

1

2
m(ṙα(n∆t))

2. (1.4.2)

Êîìáèíàöèÿ óðàâíåíèé (1.3.16) è (1.4.2) ïîêàçûâàåò ñïîñîá óïðàâëåíèÿ

òåìïåðàòóðîé ïóòåì ðåãóëèðîâàíèÿ ñêîðîñòåé àòîìîâ. Ýòî áóäåò òåìîé ñëå-

äóþùåãî ðàçäåëà, â êîòîðîì áóäåì îáñóæäàòü, êàê âûâåñòè óðàâíåíèå äâè-

æåíèÿ, åñëè êîíòðîëèðîâàòü òåìïåðàòóðó T , à íå ýíåðãèþ ñèñòåìû E.

1.5. Êàíîíè÷åñêèå àíñàìáëè

Êàê ïîêàçàíî â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, â ìèêðîêàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå èçî-

ëèðîâàííàÿ ñèñòåìà õàðàêòåðèçóåòñÿ ÷èñëîì àòîìîâ N , îáúåìîì V è ïîë-

íîé ýíåðãèåé E. Îäíàêî, ñ òî÷êè çðåíèÿ ýêñïåðèìåíòà, áûëî áû ïðàêòè÷íåå

êîíòðîëèðîâàòü òåìïåðàòóðó T , à íå ýíåðãèþ E. Ïîýòîìó â êàíîíè÷åñêîì
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àíñàìáëå ñ óïðàâëÿåìûìè ïåðåìåííûìè N, V, T , ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ñè-

ñòåìà êîíòàêòèðóåò ñ áåñêîíå÷íûì òåïëîâûì ðåçåðâóàðîì. Ñèñòåìà ñ Ãà-

ìèëüòîíèàíîì Ĥ1 è òåïëîâîé ðåçåðâóàð ñ Ãàìèëüòîíèàíîì Ĥ2 èçîëèðîâàíû

äðóã îò äðóãà, ÷òî ïðèâîäèò ê ñîîòíîøåíèþ

ΩNV T =
1

N !h3N

∫
dN1r1d

N1p1d
N2r2d

N2p2δ(Ĥ1(r1,p1) + Ĥ2(r2,p2)− E),

(1.5.1)

ñëåäóþùåìó èç óðàâíåíèÿ (1.3.1).

Ðàññìîòðèì ñíà÷àëà èíòåãðèðîâàíèå ïî r2 è p2 è çàòåì âîçüìåì íàòó-

ðàëüíûé ëîãàðèôì îò ïîëó÷åííîãî èíòåãðàëà äëÿ ïðèìåíåíèÿ ñîîòíîøå-

íèÿ Áîëüöìàíà â (1.3.3)

ln
∫
dN2r2d

N2p2δ(Ĥ1(r1,p1) + Ĥ2(r2,p2)− E) = (1.5.2)

= ln
∫
dN2r2d

N2p2δ(Ĥ2(r2,p2)− E)− Ĥ1
∂
∂E ln

∫
dN2r2d

N2p2δ(Ĥ2(r2,p2)− E).

Ïîñðåäñòâîì ðàçëîæåíèÿ â ðÿä Òåéëîðà ïðè Ĥ1 = 0 (Ĥ2 ≫ Ĥ1) ïîëó÷èì

ñîîòíîøåíèå

∂

∂Ĥ1

δ(Ĥ1(r1,p1)− E) = − ∂

∂E
δ(Ĥ1(r1,p1)− E). (1.5.3)

Îïðåäåëèì ñîîòíîøåíèå

S2 = kb ln

∫
dN2r2d

N2p2δĤ2(r2,p2)− E) =⇒ (1.5.4)

=⇒ ∂ ln
∫
dN2r2d

N2p2δ(Ĥ2(r2,p2)− E)

∂E
=

1

kbT
,

ñëåäóþùåå èç óðàâíåíèÿ (1.3.5), òîãäà èç óðàâíåíèÿ (1.5.2) ïîëó÷èì
∫
dN2r2d

N2p2δ(Ĥ1(r1,p1) + Ĥ2(r2,p2)− E) = e
S2
kb

− Ĥ1
kbT . (1.5.5)

Ïîäñòàâëÿÿ óðàâíåíèÿ (1.5.5) â (1.5.1) è ïðåíåáðåãàÿ ïîñòîÿííûì ÷ëå-

íîì â óðàâíåíèè (1.5.5), ïîëó÷èì êàíîíè÷åñêóþ ôóíêöèþ ðàçáèåíèÿ êàê

ΩNV T =
1

N !h3N

∫
dNrdNpe

− Ĥ
kbT , (1.5.6)
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ãäå èíäåêñ "1" îïóùåí. Ïîäîáíî ñîîòíîøåíèþ Áîëüöìàíà (1.3.3), ñîîòíî-

øåíèå ìåæäó äîïóñòèìûìè ìèêðîñîñòîÿíèÿìè è òåðìîäèíàìè÷åñêèìè ïå-

ðåìåííûìè èìååò âèä

A = kbT lnΩNV T , (1.5.7)

ãäå A = E − TS � ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ Ãåëüìãîëüöà. Áîëåå òîãî, ñðåäíåå

çíà÷åíèå ïî àíñàìáëþ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíî â âèäå

⟨a⟩ = 1
ΩNV T

1
N !h3N

∫
dNrdNpa(r,p)e

− Ĥ
kbT (1.5.8)

=
∫
dNrdNpa(r,p)e

−
Ĥ
kbT

∫
dNrdNpe

−
Ĥ
kbT

.

Ñëåäóÿ ìèêðîêàíîíè÷åñêîìó àíñàìáëþ â óðàâíåíèè (1.3.16), ïîñìîòðèì

íà ñðåäíþþ êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ àòîìà α â êàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå

⟨Kα⟩ = ⟨p
α
i p

α
i

2m
⟩ = ⟨p

α
i

2

∂Ĥ

∂pαi
⟩ = 1

2

∫
dNrdNppαi

∂Ĥ
∂pαi
e
− Ĥ

kbT

∫
dNrdNpe

− Ĥ
kbT

. (1.5.9)

Ñîãëàñíî ñëåäóþùåìó ñîîòíîøåíèþ

∂

∂pαi
e

−Ĥ
kbT =

∂

∂Ĥ
e

−Ĥ
kbT
∂Ĥ

∂pαi
= − 1

kbT
e

−Ĥ
kbT
∂Ĥ

∂pαi
=⇒ ∂Ĥ

∂pαi
e

−Ĥ
kbT = −kbT

∂

∂pαi
e

−Ĥ
kbT

(1.5.10)

ìîæíî ïîëó÷èòü

⟨Kα⟩ = 1

2

−kbT
[∫

dNrdNp ∂
∂pαi
pαi e

−Ĥ
kbT −

∫
dNrdNpe

−Ĥ
kbT

∂pαi
∂pαi

]

∫
dNrdNpe

−Ĥ
kbT

= (1.5.11)

=
1

2

−kbT
[∫

dNrdN−1ppαi e
−Ĥ
kbT |∞−∞ − 3

∫
dNrdNpe

−Ĥ
kbT

]

∫
dNrdNpe

−Ĥ
kbT

.

Ïåðâîå ñëàãàåìîå â óðàâíåíèè (1.5.11) ðàâíî íóëþ, òàê êàê ãàìèëüòîíè-

àí ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèåé îò (pα)2. Òàêèì îáðàçîì, ñïðàâåäëèâî ñîîòíîøåíèå

⟨Kα⟩ = 3kbT

2

∫
dNrdNpe

−Ĥ
kbT

∫
dNrdNpe

−Ĥ
kbT

=
3

2
kbT. (1.5.12)
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Ñðåäíÿÿ êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ âñåé ñèñòåìû ñîñòàâëÿåò

⟨K⟩ =
∑

α

⟨Kα⟩ = 3NkbT

2
, (1.5.13)

ýòî îçíà÷àåò, ÷òî êàê ìèêðîêàíîíè÷åñêèé, òàê è êàíîíè÷åñêèé àíñàìáëè

èìåþò îäèíàêîâóþ ôîðìó, îïèñûâàþùóþ ñðåäíþþ êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ

è òåìïåðàòóðó. Â ñëåäóþùåì ðàçäåëå ïîêàçàíî, ÷òî ýòî âàæíûé øàã äëÿ

âûâîäà óðàâíåíèé äâèæåíèÿ.

1.6. Àëãîðèòì èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ â ìåòîäå

ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè

Áåçóñëîâíî, ÷òî äëÿ êà÷åñòâåííîé è òî÷íîé ðåàëèçàöèè ìåòîäà äèíàìèêè

÷àñòèö òðåáóåòñÿ èçáðàòü íàäëåæàùóþ è òî÷íóþ ïðîöåäóðó ÷èñëåííîãî èí-

òåãðèðîâàíèÿ äèôôåðåíöèàëüíûõ ÓÄ (1.2.2), êîòîðóþ ìîæíî ïðåäñòàâèòü

êàê

mi
d2r⃗i
dt2

= F⃗i(r⃗1, . . . , r⃗N), (1.6.1)

mi
dv⃗i
dt

= F⃗i(r⃗1, . . . , r⃗N),
dr⃗i
dt

= v⃗i, (1.6.2)

ãäå ïðèíÿòû êëàññè÷åñêèå îáîçíà÷åíèÿ mi, r⃗i è v⃗i � ìàññà, ðàäèóñ-âåêòîð

è ñêîðîñòü i-îé ÷àñòèöû (i = 1, . . . , N) ñîîòâåòñòâåííî, F⃗i � ñèëà, äåéñòâó-

þùàÿ íà i-óþ ÷àñòèöó, âû÷èñëÿåòñÿ ñîãëàñíî ðàâåíñòâó

F⃗i(r⃗i, . . . , r⃗N) = −∂U(r⃗1, . . . , r⃗N)
∂r⃗i

, (1.6.3)

ãäå ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ U è îáóñëàâëèâàåò ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà èññëå-

äóåìîé ñðåäû.

Èç èìåþùèõñÿ íà÷àëüíûõ ñêîðîñòåé è êîîðäèíàò àòîìîâ ïóòåì èíòå-

ãðèðîâàíèÿ ïîëó÷àþò òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ âñåõ ÷àñòèö ñèñòåìû â ëþáîé
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ìîìåíò âðåìåíè. Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ñóùåñòâóþò ðàçëè÷íûå ðàçâèòûå

ìåòîäû èíòåãðèðîâàíèÿ ÓÄ. Â èõ îñíîâå ëåæèò èçâåñòíûé ìåòîä êîíå÷-

íûõ ðàçíîñòåé, â ðàìêàõ êîòîðîãî âðåìÿ èçìåíÿåòñÿ äèñêðåòíûì îáðàçîì

ñ øàãîì ∆t. Øèðîêî èçâåñòíûìè îñíîâíûìè ìåòîäàìè èíòåãðèðîâàíèÿ ÓÄ

ÿâëÿþòñÿ àëãîðèòì Âåðëå [175, 176], àëãîðèòì "ïðûæêîâ ëÿãóøêè" (leap

frog) [20], ìåòîä ïðåäèêòîðà-êîððåêòîðà [129]. Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå

âñå àòîìèñòè÷åñêèå ðàñ÷åòû âûïîëíÿþòñÿ â ïðîãðàììå LAMMPS, â êî-

òîðîé ðåàëèçîâàí àëãîðèòì èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ Âåðëå.

Äàííûé àëãîðèòì ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ïîïóëÿðíûì è ðàñïðîñòðàíåííûì â

ÌÄ. Ñ ïîìîùüþ àëãîðèòìà Âåðëå áåç èñïîëüçîâàíèÿ ñêîðîñòåé ÷àñòèö ïî

òåêóùåìó è ïðîøëîìó ïîëîæåíèþ òî÷êè ìîæíî îïðåäåëèòü åå ñëåäóþùåå

ïîëîæåíèå. Äàëåå ðàññìîòðèì ïðîöåäóðó èíòåãðèðîâàíèÿ ÓÄ ïîäðîáíåå.

Â ðàçëîæåíèè ðàäèóñ-âåêòîðà r⃗(t) ñ óäåðæàíèåì ñëàãàåìûõ òðåòüåé ñòå-

ïåíè îòíîñèòåëüíî ∆t â äâà ìîìåíòà âðåìåíè t+∆t è t−∆t, ïðèíèìàåòñÿ

âî âíèìàíèå, ÷òî r⃗(t)′ = v⃗(t), r⃗(t)′′ = a⃗(t) è ìîæíî ïðåäñòàâèòü ïîëîæåíèå

÷àñòèöû ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèé:

r⃗(t+∆t) = r⃗(t) + v⃗(t)∆t+
1

2
a⃗(t)(∆t)2 +

1

6
b⃗(t)(∆t)3 +O((∆t)4), (1.6.4)

r⃗(t−∆t) = r⃗(t)− v⃗(t)∆t+
1

2
a⃗(t)(∆t)2 − 1

6
b⃗(t)(∆t)3 +O((∆t)4), (1.6.5)

ãäå r⃗ � ïîçèöèÿ òî÷êè, v⃗ � ñêîðîñòü, a⃗ � óñêîðåíèå, b⃗ � ïðîèçâîäíàÿ óñêîðå-

íèÿ ïî âðåìåíè. Ñóììèðóÿ óðàâíåíèÿ (1.6.4) è (1.6.5) è âûðàæàÿ r⃗(t+∆t),

ìîæíî íàéòè:

r⃗(t+∆t) = 2r⃗(t)− r⃗(t−∆t) + a⃗(t)(∆t)2 +O((∆t)4). (1.6.6)

Ýòî âûðàæåíèå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îñíîâíîå óðàâíåíèå àëãîðèòìà èí-

òåãðèðîâàíèÿ Âåðëå. Èç óðàâíåíèÿ (1.6.6) õîðîøî âèäíî, ÷òî çíà÷åíèå
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ðàäèóñ-âåêòîðà àòîìà ìîæåò îïðåäåëÿòüñÿ áåç çíàíèÿ åãî ñêîðîñòè äâè-

æåíèÿ. Ïðè ýòîì óñêîðåíèÿ ÷àñòèö ëåãêî âû÷èñëÿþòñÿ, èñïîëüçóÿ ñèëû, ñ

ïîìîùüþ êëàññè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ Íüþòîíà:

a⃗(t) =
F⃗ (r⃗(t))

m
= − 1

m
∇U(r⃗(t)). (1.6.7)

Ïðîöåäóðà èíòåãðèðîâàíèÿ Âåðëå äàåò îøèáêó óñå÷åíèÿ îòíîñèòåëüíî

âðåìåííîãî øàãà ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà. Áîëåå òîãî, äàííûé àëãîðèòì óñòîé-

÷èâûé è ïðîñòîé â ðåàëèçàöèè. Â ñèëó óêàçàííûõ ñâîéñòâ ïðîöåäóðà íàøëà

ñâîå øèðîêîå ïðèìåíåíèå â êîìïüþòåðíûõ àòîìèñòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèÿõ.

Îäíàêî, äàííûé àëãîðèòì îáåñïå÷èâàåò ìåíüøóþ òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ

ñêîðîñòåé ÷àñòèö. Õîòÿ äëÿ òîãî, ÷òîáû èíòåãðèðîâàòü ÓÄ ÷àñòèöû, íå

òðåáóåòñÿ çíàòü èõ ñêîðîñòü, â íåêîòîðûõ ïðèëîæåíèÿõ çíàíèå ñêîðîñòåé

âàæíî. Íàïðèìåð, äëÿ ïðîâåðêè ñîõðàíåíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû àòî-

ìîâ E = K +U íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ K è ïîòåí-

öèàëüíóþ ýíåðãèþ U , à äëÿ âû÷èñëåíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè òðåáóåòñÿ

çíàíèå ñêîðîñòè ÷àñòèö. Âû÷èòàÿ èç óðàâíåíèÿ (1.6.4) óðàâíåíèå (1.6.5),

ìîæíî ïîëó÷èòü ñëåäóþùåå óðàâíåíèå äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñêîðîñòè ÷àñòèöû:

v⃗(t) =
1

2
∆t[r⃗(t+∆t)− r⃗(t−∆t)] +O(∆t2). (1.6.8)

Îòìåòèì, ÷òî ñêîðîñòü àòîìîâ èìååò îøèáêó óñå÷åíèÿ âòîðîãî ïîðÿäêà

∆t2, ÷òî çíà÷èòåëüíî áîëüøå, ÷åì îøèáêà â îöåíêå òî÷íîñòè äëÿ êîîðäè-

íàò. Òàêèì îáðàçîì, ïîãðåøíîñòü ìåòîäà ÌÄ îïðåäåëÿåòñÿ ïîãðåøíîñòüþ

âûáðàííîé êîíå÷íî-ðàçíîñòíîé ñõåìû ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ äèôôå-

ðåíöèàëüíûõ ÓÄ, à òàêæå îáóñëîâëåíà âûáîðîì ïîòåíöèàëà ìåæàòîìíîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ.
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1.7. Ìåæàòîìíûå ïîòåíöèàëû

Â ïðåäûäóùèõ ðàçäåëàõ áûëà ðàññìîòðåíà ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ, âõî-

äÿùàÿ â ãàìèëüòîíèàí, íî íå ïðèâåäåíà åå òî÷íàÿ ôîðìà. Â òâåðäûõ òå-

ëàõ ìåæàòîìíûé ïîòåíöèàë íàïðÿìóþ ñâÿçàí ñ ìàòåðèàëüíûìè êîíñòàí-

òàìè, ïîñêîëüêó îí îïèñûâàåò, êàê ýíåðãèÿ äåôîðìàöèè çàïàñàåòñÿ â êðè-

ñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóðàõ. Êðîìå òîãî, ðàçðûâ ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé îáû÷-

íî ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê òî÷êà èíèöèàöèè ðàçðóøåíèÿ ìàòåðèàëà. Ñ òî÷êè

çðåíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå äîëæíî áûòü ðå-

øåíèåì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ, ÷òî

ñîîòâåòñòâóåò ïåðâûì ïðèíöèïàì èëè òåîðèè ab initio. Îäíàêî ÷èñëåííûå

ðàñ÷åòû, îñíîâàííûå íà êâàíòîâîé ìåõàíèêå, òðåáóþò áîëüøèõ âû÷èñëè-

òåëüíûõ ðåñóðñîâ è, òàêèì îáðàçîì, îõâàòûâàþò òîëüêî ñîòíè àòîìîâ. Â

êîíòåêñòå îáñóæäåíèÿ ïðèìåíèìîñòè ìåõàíèêè ñïëîøíîé ñðåäû â àòîìè-

ñòè÷åñêèõ ñèñòåìàõ òàêèå ìàëåíüêèå îáðàçöû óâåëè÷èâàþò íåîïðåäåëåí-

íîñòü, ïîñêîëüêó òðåáóåòñÿ áîëåå îáøèðíàÿ êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà

â êà÷åñòâå ýòàëîíà äëÿ èçó÷åíèÿ ðàçìåðíîãî ýôôåêòà. Àëüòåðíàòèâíûì

ñïîñîáîì ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå ìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ, îïèñàííûõ â

îòíîñèòåëüíî ïðîñòîé ôóíêöèîíàëüíîé ôîðìå. Ñîîòâåòñòâóþùèå ïàðàìåò-

ðû îáû÷íî àïïðîêñèìèðóþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè èëè äàííû-

ìè èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ab initio. Â çàâèñèìîñòè îò òèïà ñâÿçè,

òî åñòü êîâàëåíòíîé, èîííîé èëè ìåòàëëè÷åñêîé, äëÿ ðàçëè÷íûõ âèäîâ ìà-

òåðèàëîâ áûëè ïðåäëîæåíû ìíîãî÷èñëåííûå ìåæàòîìíûå ïîòåíöèàëû.

Êîíöåïöèÿ ïîëíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè êàê ñóììû âçàèìîäåéñòâèé

êàæäîé ïàðû ïðèíîñèò íàì áîëüøîå óäîáñòâî, íî òàêæå ïðèâîäèò ê áîëü-

øèì ïðîáëåìàì, îñîáåííî äëÿ ìåòàëëîâ. Îäíî èç èçâåñòíûõ ñâèäåòåëüñòâ

ñîñòîèò â òîì, ÷òî äëÿ ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ïîëó÷åíèå îäèíàêîâîãî çíà÷å-

íèÿ óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ C12 = C44 íåèçáåæíî. Íàïðîòèâ, îòíîøåíèå C12 è
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C44 áëèçêî ê 2 â ÃÖÊ ìåòàëëàõ. Îñíîâíàÿ ïðè÷èíà çàêëþ÷àåòñÿ â íåñïîñîá-

íîñòè ïàðíîãî ïîòåíöèàëà îòðàæàòü ëîêàëüíîå îêðóæåíèå âîêðóã àòîìà:

îáúåìíîå èëè ïîâåðõíîñòíîå. Òàê, ìåòîä âíåäðåííîãî àòîìà (EAM) áûë

ââåäåí Äîó è Áàñêåñîì [59, 66] ñ äîïîëíèòåëüíûì ñëàãàåìûì äëÿ îïèñà-

íèÿ òîãî, ñêîëüêî ýíåðãèè íåîáõîäèìî äëÿ âíåäðåíèÿ àòîìà â ýëåêòðîííîå

îáëàêî

Uα = F α


∑

α ̸=β

ρe(r
α,β)


+

1

2

∑

α ̸=β

Φα(rα,β), (1.7.1)

ãäå Φ � ïàðíîå âçàèìîäåéñòâèå, à ρe � ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü, çàâèñÿùàÿ

îò ëîêàëüíîé ñðåäû îêîëî àòîìà α.

Â ðåçóëüòàòå ïîòåíöèàë EAM ñïîñîáåí âîñïðîèçâîäèòü áîëåå ðåàëèñòè-

÷åñêîå èçîòðîïíîå óïðóãîå ïîâåäåíèå ìàòåðèàëà, ÷åì ïàðíûå ïîòåíöèàëû

è, ñëåäîâàòåëüíî, â îáùåì ñëó÷àå C12 ̸= C44. Ñ öåëüþ óìåíüøåíèÿ ñëîæ-

íîñòè, à òàêæå âðåìåíè ðàñ÷åòà, ÷àñòî ïðèáåãàþò ê îãðàíè÷åíèþ ÷èñëà

ñîñåäåé, òàê íàçûâàåìûì "ðàäèóñîì óñå÷åíèÿ". Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ â íà-

ñòîÿùåì èññëåäîâàíèè áûë èñïîëüçîâàí ïîòåíöèàë âíåäðåííîãî àòîìà. Â

ýëåêòðîííîé áèáëèîòåêå ïîòåíöèàëîâ, íàõîäÿùåéñÿ ïî àäðåñó [200], ìîæíî

íàéòè ïîòåíöèàëû ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ è ñïëàâîâ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ

øèðîêîãî ñïåêòðà ðàçëè÷íûõ çàäà÷.

1.8. Âû÷èñëåíèå ëîêàëüíûõ íàïðÿæåíèé â ìîëåêóëÿðíîé äè-

íàìèêå

Êîíòèíóàëüíàÿ òåîðèÿ ïðîäåìîíñòðèðîâàëà ñâîþ öåííîñòü â ìîäåëèðîâà-

íèè ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ òâåðäûõ òåë è ñòðóêòóð. Îäíàêî ïî ìåðå óìåíü-

øåíèÿ ðàçìåðà äî àòîìèñòè÷åñêîãî ìàñøòàáà íåïðåðûâíîå íàïðÿæåíèå è

àòîìèñòè÷åñêîå íàïðÿæåíèå ìîãóò íå ñîâïàäàòü äðóã ñ äðóãîì èç-çà äèñ-

êðåòíîãî õàðàêòåðà àòîìèñòè÷åñêîé ñòðóêòóðû. Ýòî ïîäíèìàåò âîïðîñ î
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òîì, êàê ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðî-

âàíèÿ ñ òî÷êè çðåíèÿ ìåõàíèêè ñïëîøíîé ñðåäû. Îäíèì èç âîçìîæíûõ

ðåøåíèé ýòîé ïðîáëåìû ÿâëÿåòñÿ ãîìîãåíèçàöèÿ ãðóïïû àòîìîâ êàê ìàòå-

ðèàëüíîé òî÷êè, ïîäîáíî ìèêðîìåõàíèêå â êîìïîçèòíûõ ìàòåðèàëàõ [169].

Ïîñêîëüêó ýòîò ìåòîä íå áûë ñòàíäàðòèçèðîâàí, çíà÷åíèå íàïðÿæåíèÿ ìî-

æåò çàâèñåòü îò âûáîðà èñïîëüçóåìîãî ìåòîäà ãîìîãåíèçàöèè. Ýòà ïðî-

áëåìà ñòàíîâèòñÿ åùå áîëåå çàìåòíîé, êîãäà ðàçìåð ãåîìåòðè÷åñêîé íåîä-

íîðîäíîñòè òàêæå óìåíüøàåòñÿ äî íàíîìåòðîâîãî äèàïàçîíà. ×òîáû ñâÿ-

çàòü ÿâëåíèå â íàíîìàñøòàáå ñ ïåðåìåííîé ìàêðîñêîïè÷åñêîãî êîíòèíóó-

ìà, íåîáõîäèìî ðàçðàáîòàòü ôèçè÷åñêè ðàçóìíûé ìåòîä ãîìîãåíèçàöèè äëÿ

ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè î ëîêàëüíîì íàïðÿæåíèè â àòîìàðíûõ ñèñòåìàõ.

Êðîìå òîãî, îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ îïðåäåëåíèþ ëîêàëüíîãî àòî-

ìèñòè÷åñêîãî íàïðÿæåíèÿ â ñâÿçè ñ ïîÿâëåíèåì ìíîãîìàñøòàáíîãî ìîäå-

ëèðîâàíèÿ. Äëÿ óâåëè÷åíèÿ ïðîäîëæèòåëüíîñòè è âðåìåííîãî ìàñøòàáà

ìîëåêóëÿðíûõ ñèìóëÿöèé áûëî ïðåäëîæåíî íåñêîëüêî ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ

(êâàçèêîíòèíóóìà [170], ìîñòèêîâîé øêàëû [178], ìîñòèêîâîé îáëàñòè [185]

è ò.ä.). Ïîäðîáíûé îáçîð ìåòîäîâ ìíîãîìàñøòàáíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîæ-

íî íàéòè â ðàáîòå Ìèëëåðà è Òàäìîðà [107]. Ïîñêîëüêó ýòè ìåòîäû ìíî-

ãîìàñøòàáíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âêëþ÷àþò äâà èëè áîëåå óðîâíÿ ìåòîäîâ

ìîäåëèðîâàíèÿ, òàêèõ êàê ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà è ìåòîä êîíå÷íûõ ýëå-

ìåíòîâ, ïðåäñòàâëÿåò ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ ïîíÿòü, êàê îïðåäåëèòü ïîíÿ-

òèå íàïðÿæåíèÿ â àòîìàðíûõ ñèñòåìàõ è îáåñïå÷èòü ïëàâíóþ ñâÿçü ìåæäó

äâóìÿ îáëàñòÿìè ðàçíîãî ìàñøòàáà.

Ðàçâèòèå îïðåäåëåíèÿ íàïðÿæåíèé ìîæíî ïðîñëåäèòü äî 19 âåêà. Êëà-

óçèóñ [54] è Ìàêñâåëë [105] ðàçðàáîòàëè òåîðåìó âèðèàëà äëÿ èçìåðåíèÿ

âíóòðåííåãî íàïðÿæåíèÿ â ôèêñèðîâàííîì îáúåìå, ñîäåðæàùåì âçàèìî-

äåéñòâóþùèå àòîìû, ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå. Àâòîðû ðàáîòû [52] ïåðå-

ñìîòðåëè òåîðåìó âèðèàëà äëÿ ðàñ÷åòà ïîòîêà èìïóëüñà è ñèëû ïî ïëî-
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ùàäè è çàÿâèëè, ÷òî èõ îïðåäåëåíèå ìîæåò ïðåäñòàâèòü ïðàâèëüíîå ðàñ-

ïðåäåëåíèå íàïðÿæåíèÿ âáëèçè ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè. ×æîó [196] óêàçàë,

÷òî âèðèàëüíûå íàïðÿæåíèÿ, âêëþ÷àÿ êèíåòè÷åñêèé âêëàä, íå ýêâèâàëåíò-

íî íàïðÿæåíèÿì Êîøè êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè. Îäíàêî Ñóáðàìàíüÿí è

Ñàí [166] âûïîëíèëè àíàëèç òåïëîâîãî íàïðÿæåíèÿ, ÷òîáû ïðîäåìîíñòðè-

ðîâàòü, ÷òî êàê êèíåòè÷åñêàÿ, òàê è ïîòåíöèàëüíàÿ ÷àñòè òåîðåìû âèðè-

àëà âàæíû äëÿ èíòåðïðåòàöèè âèðèàëüíîãî íàïðÿæåíèÿ êàê íàïðÿæåíèÿ

Êîøè â ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèè. Èðâèíã è Êèðêâóä [80] ðàññìîòðåëè ñîõðà-

íåíèå ìàññû, èìïóëüñà è ýíåðãèè â òåðìèíàõ ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ,

÷òîáû âûâåñòè ôîðìàëèçì àëüòåðíàòèâíûõ íàïðÿæåíèé. ×òîáû óïðîñòèòü

ðàçëîæåíèå â ðÿä äåëüòà-ôóíêöèé Äèðàêà â ðàáîòå Èðâèíãà è Êèðêâóäà,

Õàðäè [73] è Ìåðäîê [114] ïðåäëîæèëè ôóíêöèþ ëîêàëèçàöèè äëÿ ïðåä-

ñòàâëåíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè. Â ðåçóëüòàòå äèñêðåò-

íûå ïåðåìåííûå, òàêèå êàê àòîìíàÿ ìàññà, ñêîðîñòü è ïîëíàÿ ýíåðãèÿ íà

àòîì, ìîãóò áûòü îòîáðàæåíû â íåïðåðûâíûå ïîëÿ, òàêèå êàê ïëîòíîñòü,

èìïóëüñ è ïëîòíîñòü ýíåðãèè ñîîòâåòñòâåííî. Äðóãèå ðîäñòâåííûå ðàáîòû

ìîãóò áûòü îòíåñåíû ê Ëóòñêî [96] è Êîðìèåð [56] è äð.

Ñîñðåäîòî÷èâ âíèìàíèå íà ñîâåðøåííûõ êðèñòàëëàõ ïðè ðàâíîìåðíîé

íàãðóçêå, Öèììåðìàí [198], Áðàíèñèî è Ñðîëîâèö [41], à òàêæå Àäìàë è

Òàäìîð [23] èçó÷àëè ðàçìåð ñôåðû, êîòîðûé íåîáõîäèì äëÿ ñõîäèìîñòè

ëîêàëüíîãî âèðèàëüíîãî íàïðÿæåíèÿ èëè íàïðÿæåíèÿ Õàðäè ê íåïðåðûâ-

íîìó íàïðÿæåíèþ. Åñëè ðàññìàòðèâàòü îäíîàòîìíûé êðèñòàëë, ðàäèóñû

ñõîäèìîñòè âèðèàëüíîãî íàïðÿæåíèÿ è íàïðÿæåíèÿ Õàðäè ïåðåñåêàþòñÿ

è óìíîæàþòñÿ íà âåëè÷èíó ïîñòîÿííîé ðåøåòêè ñîîòâåòñòâåííî [23, 198].

×òî êàñàåòñÿ ìíîãîàòîìíîãî êðèñòàëëà, ïðåèìóùåñòâî îïðåäåëåíèÿ Õàðäè

óìåíüøàåòñÿ, è îáà îïðåäåëåíèÿ íàïðÿæåíèÿ òðåáóþò ðàäèóñà, óìíîæåííî-

ãî íà ðàçìåð ïîñòîÿííîé ðåøåòêè, äëÿ äîñòèæåíèÿ ñõîäèìîñòè [41]. Â [141]

ïîêàçàíî ÷òî, åñëè îáúåì ïðîñòðàíñòâåííîãî óñðåäíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïåðèî-
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äè÷åñêèì, òî ñõîäèìîñòü âèðèàëüíîãî íàïðÿæåíèÿ è íàïðÿæåíèÿ Õàðäè

ìîæåò áûòü äîñòèãíóòà â ïðåäåëàõ îäíîãî åäèíñòâåííîãî ðàññòîÿíèÿ ðå-

øåòêè.

1.8.1. Îïðåäåëåíèå íàïðÿæåíèé â àòîìèñòè÷åñêîé ñèñòåìå.

Âèðèàëüíûå íàïðÿæåíèÿ

Äëÿ ôèêñèðîâàííîãî îáúåìà V , ñîäåðæàùåãî N âçàèìîäåéñòâóþùèõ àòî-

ìîâ, óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ êàæäîãî àòîìà âíóòðè âû÷èñëÿþòñÿ ñëåäóþùèì

îáðàçîì
∑

α ̸=β

F αβ
i + bαi = mαv̇αi , (1.8.1)

ãäå i, j = 1, 2, 3 îáîçíà÷àþò x, y, z íàïðàâëåíèÿ, Fαβ � âçàèìîäåéñòâèå àòî-

ìà α ñ àòîìîì β, bα � âíåøíÿÿ ñèëà, mα è vα � ìàññà è îáúåì àòîìà α ñî-

îòâåòñòâåííî. Ñóììà òåíçîðíîãî ïðîèçâåäåíèÿ ìåæäó óðàâíåíèÿìè (1.8.1)

è (xα − x0), ãäå xα � ïîçèöèÿ àòîìà è x0 � ïðîèçâîëüíàÿ ôèêñèðîâàííàÿ

ïîçèöèÿ â ïðîñòðàíñòâå, ìîæåò áûòü âûðàæåíà êàê

∑

α

∑

α ̸=β

(xαj − x0j)F
αβ
i +

∑

α

(xαj − x0j)b
α
i =

∑

α

(xαj − x0j)m
αv̇αi . (1.8.2)

Èñïîëüçóÿ òðåòèé çàêîí Íüþòîíà

F αβ
i = −F βα

i (1.8.3)

è èíòåãðèðóÿ ïî ÷àñòÿì

∑

α

(xαj − x0j)m
αv̇αi =

d

dt

∑

α

(xαj − x0j)m
αvαi −

∑

α

mαvαi v
α
j , (1.8.4)

óðàâíåíèå (1.8.2) ìîæåò áûòü ïåðåôîðìóëèðîâàíî êàê

∑

α

(xαj−x0j)bαi = −1

2

∑

α

∑

α ̸=β

(xαj−xβj )F
α,β
i −

∑

α

mαvαi v
α
j +

d

dt

∑

α

(xαj−x0j)mαvαi .

(1.8.5)
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Îñðåäíåíèå ïî âðåìåíè íåîáõîäèìî, ÷òîáû óðàâíåíèå (1.8.5) íàáëþäàëîñü

ìàêðîñêîïè÷åñêè. Ñëåäîâàòåëüíî, ïîñëåäíèé ÷ëåí â óðàâíåíèè (1.8.5) ìî-

æåò áûòü óñòðàíåí, åñëè ïðîäîëæèòåëüíîñòü îñðåäíåíèÿ ïî âðåìåíè âçÿòü

äîñòàòî÷íî áîëüøîé [113].

Ìåæäó òåì, ñ òî÷êè çðåíèÿ êîíòèíóóìà, ìîìåíò, ñîçäàâàåìûé òÿãîé t ïî

îòíîøåíèþ ê ðàññòîÿíèþ ìåæäó ôèêñèðîâàííîé òî÷êîé x0 è ïîëîæåíèåì

ìàòåðèàëà x, ðàâåí
∫
(xj − x0j)tids =

∫
(xj − x0j)σiknkds. (1.8.6)

Ïî òåîðåìå î äèâåðãåíöèè (Îñòðîãðàäñêîãî-Ãàóññà)
∫

(xj − x0j)σiknkds =

∫
∂

∂xk
(xj − x0j)σikdV =

∫
σij + xj

∂σik
∂xk

dV. (1.8.7)

Ïîñëåäíèé ÷ëåí ñîêðàùàåòñÿ èç-çà óñëîâèÿ ðàâíîâåñèÿ. Óðàâíåíèå (1.8.7)

ïåðåïèñûâàåòñÿ êàê ∫
(xj − x0j)σiknkds = σijV. (1.8.8)

Ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî ÷ëåíû âíåøíåé ñèëû â äèñêðåòíîé è êîíòèíóàëüíîé òî÷-

êàõ çðåíèÿ, òî åñòü óðàâíåíèÿ (1.8.5) è (1.8.8) ýêâèâàëåíòíû, ìîæíî îïðå-

äåëèòü âèðèàëüíîå íàïðÿæåíèå

σij = − 1

V

∑

α


mαvαi v

α
j +

1

2

∑

α ̸=β

(xαj − xβj )F
αβ
i


 . (1.8.9)

Êàê ïîêàçûâàåò óðàâíåíèå (1.8.9), èíôîðìàöèÿ äëÿ ðàñ÷åòà âèðèàëü-

íîãî íàïðÿæåíèÿ, íàïðèìåð, àòîìèñòè÷åñêàÿ ñêîðîñòü è ñèëà âçàèìîäåé-

ñòâèÿ ìåæäó ïàðàìè àòîìîâ, óæå èçâåñòíà áëàãîäàðÿ ÷èñëåííîìó èíòå-

ãðèðîâàíèþ â ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèè. Ýòà ïðîñòàÿ ðåàëèçàöèÿ äåëàåò òåîðå-

ìó âèðèàëà íàèáîëåå øèðîêî èñïîëüçóåìûì îïðåäåëåíèåì àòîìèñòè÷åñêîãî

íàïðÿæåíèÿ. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî óðàâíåíèå (1.8.9) ïîëó÷åíî ñ ó÷åòîì

îáùåãî îáúåìà áîêñà ìîäåëèðîâàíèÿ V . ×òîáû ñïðàâèòüñÿ ñ êîíöåíòðàöè-

åé íàïðÿæåíèé, âîçíèêàþùåé èç-çà íåñîâåðøåíñòâà êðèñòàëëà, ëîêàëüíîå
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âèðèàëüíîå íàïðÿæåíèå ðàññ÷èòûâàåòñÿ íà îñíîâå ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ äëÿ

íåáîëüøîé ãðóïïû àòîìîâ âíóòðè áîêñà ìîäåëèðîâàíèÿ.

1.8.2. Îïðåäåëåíèå íàïðÿæåíèé â àòîìèñòè÷åñêîé ñèñòåìå.

Íàïðÿæåíèÿ Õàðäè

Ââîäÿ ôóíêöèþ ëîêàëèçàöèè ψ, Õàðäè [73] ïðåîáðàçîâàë äèñêðåòíóþ àòî-

ìèñòè÷åñêóþ ìàññó mα, àòîìèñòè÷åñêóþ ñêîðîñòü vα è ïîëíóþ ýíåðãèþ

àòîìà (ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ Uα + êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ Kα) â íåïðå-

ðûâíûå ïîëÿ ïëîòíîñòè ρ, èìïóëüñà p è ïëîòíîñòè ýíåðãèè E â ìàòåðè-

àëüíîé òî÷êå x

ρ(x, t) =
∑

αm
αψ(rα), (1.8.10)

pi(x, t) =
∑

αm
αvαi ψ(r

α), (1.8.11)

B(x, t) =
∑

α

[
1
2M

α(vαi v
α
i )

2 + Uα
]
ψ(rα), (1.8.12)

ãäå rα = |xα − x| � ðàññòîÿíèå ìåæäó ïîçèöèåé àòîìà xα è ìàòåðèàëüíîé

òî÷êîé x. Ôóíêöèÿ ëîêàëèçàöèè îáëàäàåò ñëåäóþùèìè ñâîéñòâàìè

1. ψ èìååò åäèíèöó èçìåðåíèÿ îáðàòíóþ îáúåìó, êàê ñëåäóåò èç (1.8.10),

2. ψ íîðìèðîâàííàÿ ôóíêöèÿ, òàêàÿ ÷òî
∫
ψdV = 1,

3. ψ èìååò ìàêñèìóì â ìàòåðèàëüíîé òî÷êå x è ïëàâíî óìåíüøàåòñÿ äî

íóëÿ íà ãðàíèöå îáúåìà ëîêàëèçàöèè R.

Ïðèâåäåì ïðèìåðû äâóõ âèäîâ ôóíêöèé ëîêàëèçàöèè. Îäíà èç íèõ �

ñòóïåí÷àòàÿ ôóíêöèÿ, îñòàþùàÿñÿ ïîñòîÿííîé â ïðåäåëàõ îáúåìà ëîêàëè-

çàöèè, äðóãàÿ � ïîëèíîì 3-é ñòåïåíè ñëåäóþùåãî âèäà

ψ(rα)

ψ|rα=0
= 1− 3

(
rα

R

)2

+

(
rα

R

)3

. (1.8.13)

Îòìåòèì, ÷òî óðàâíåíèå (1.8.13) è åãî ïåðâûå ïðîèçâîäíûå ðàâíû íóëþ

âäîëü rα = R.
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Íà îñíîâàíèè óðàâíåíèé (1.8.10) è (1.8.11) ñêîðîñòü ìàòåðèàëà îïðå-

äåëÿåòñÿ êàê

vi(x, t) =

∑
αm

αvαi ψ(r
α)∑

αm
αψ(rα)

. (1.8.14)

Ïîäñòàâëÿÿ óðàâíåíèÿ (1.8.10) - (1.8.12) è (1.8.14) â ñîîòíîøåíèÿ ñî-

õðàíåíèÿ ìàññû, èìïóëüñà è ýíåðãèè

∂ρ
∂t =

∂
∂xj

(ρvj), (1.8.15)

∂σij

∂xj
= ∂pi

∂t + ∂
∂xj

(ρvivj), (1.8.16)

∂
∂xj

(σijvi) =
∂E
∂t +

∂
∂xj

(Evj) +
∂qj
∂xj
, (1.8.17)

ãäå qj � òåïëîâîé ïîòîê, íàïðÿæåíèå Õàðäè â ìàòåðèàëüíîé òî÷êå x âûðà-

æàåòñÿ êàê

σij = −
∑

α


mα(vαi − vi)(v

α
j − vj)ψ +

1

2

∑

α ̸=β

(xαj − xβj )F
αβ
i Bαβ


 . (1.8.18)

Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî óðàâíåíèå (1.8.18) ñïðàâåäëèâî äëÿ ìíîãî÷àñòè÷íûõ

ïîòåíöèàëîâ [50]. Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ìåæäó ñêîðîñòüþ àòîìà vα è

ñêîðîñòüþ ìàòåðèàëà v ðàññìàòðèâàåòñÿ â êèíåòè÷åñêîì ñëàãàåìîì è Bαβ

ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âåñ äëèíû ñâÿçè ìåæäó àòîìîì α è àòîìîì β è èìååò

âèä

Bαβ =

∫ 1

0

ψ[λ(xα − xβ) + xβ − x]dλ, (1.8.19)

ãäå rαβ � ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå è rβ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàññòîÿíèå ìåæ-

äó àòîìîì β è ìàòåðèàëüíîé òî÷êîé. Õàðäè [73] òàêæå ïðèâåë âûðàæåíèå

äëÿ òåïëîâîãî ïîòîêà q.

1.9. Îïðåäåëåíèå íàïðÿæåíèé, äåôîðìàöèé è ïàðàìåòðà

ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ ïðè àòîìèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè

Ðàñ÷åò íàïðÿæåíèé íà àòîìèñòè÷åñêîì óðîâíå îòëè÷àåòñÿ îò âû÷èñëåíèé

íàïðÿæåíèé íà ìàêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå. Êîìïîíåíòû ëîêàëüíîãî òåíçî-
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ðà íàïðÿæåíèé σαβ â LAMMPS âû÷èñëÿþòñÿ ñîãëàñíî âèðèàëüíîìó óðàâ-

íåíèþ (1.8.9) è ìîãóò áûòü çàïèñàíû êàê

σαβ =
1

Vb

Nb∑

i

miv
α
i v

β
i − 1

2Vb

Nb∑

i

Nb∑

j(j ̸=i)

∂ϕ(rij)

∂rij

rαijr
β
ij

rij
, (1.9.1)

ãäå Vb è Nb � îáúåì è ÷èñëî àòîìîâ â êàæäîì áëîêå ìîäåëèðîâàíèÿ ñîîò-

âåòñòâåííî, mi � ìàññà i àòîìà, v
α
i è vβi � äâå êîìïîíåíòû âåêòîðà ñêîðîñòè

àòîìà i, rαij è r
β
ij � äâå êîìïîíåíòû âåêòîðà ïåðåìåùåíèÿ îò àòîìà i ê j.

Êîìïîíåíòà òåíçîðà äåôîðìàöèè, îòâå÷àþùàÿ ðàñòÿæåíèþ âäîëü îñè

y, âû÷èñëÿåòñÿ â ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêå â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèåì

εy =
|Ly0 − Ly|

Ly0

, (1.9.2)

ãäå Ly0 è Ly � íà÷àëüíàÿ äëèíà ñòîðîíû êâàäðàòíîé ïëàñòèíû è äëèíà

ñòîðîíû ïëàñòèíû â äåôîðìèðóåìîé êîíôèãóðàöèè â íàïðàâëåíèè îñè y,

ñîîòâåòñòâåííî.

Îáû÷íî âèä êîìáèíèðîâàííîãî äåôîðìèðîâàíèÿ çàäàåòñÿ ïîñðåäñòâîì

çàäàíèÿ âåëè÷èíû ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ M e. Íà ñåãîäíÿø-

íèé äåíü ïðåäëîæåíû ðàçëè÷íûå îïðåäåëåíèÿ äàííîãî ïàðàìåòðà, îïèðàþ-

ùèåñÿ íà êëàññè÷åñêîå îïðåäåëåíèå Øè. Â äàííîì èññëåäîâàíèè çíà÷åíèå

M e çàäàåòñÿ ñîãëàñíî ñëåäóþùåìó ñîîòíîøåíèþ:

M e =
2

π
arctg

∣∣∣∣
ε22
ε12

∣∣∣∣ . (1.9.3)

Âèä êîìáèíèðîâàííîãî íàãðóæåíèÿ îïèñûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ çàäàíèÿ

ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ, âàðüèðóþùåãîñÿ îò åäèíèöû (èäå-

àëüíûé íîðìàëüíûé îòðûâ) äî íóëÿ (èäåàëüíûé ïîïåðå÷íûé ñäâèã). Ñïðà-

âåäëèâî ñëåäóþùåå íåðàâåíñòâî 0 < M e < 1.
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1.10. Îáçîð ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ, ðåàëèçóþùåãî ìåòîä

ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè

Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå äëÿ àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ èñïîëüçó-

åòñÿ ïðîãðàììà LAMMPS. Ýòî âû÷èñëèòåëüíûé ïàêåò ïî ìîäåëèðîâàíèþ

àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ðàçðàáîòàííûé è áåñïëàòíî ðàñïðîñòðà-

íÿþùèéñÿ Ñàíäèéñêèìè íàöèîíàëüíûìè ëàáîðàòîðèÿìè (Sandia National

Laboratories) Ìèíèñòåðñòâà ýíåðãåòèêè ÑØÀ. Äàííàÿ ïðîãðàììà ïîçâîëÿ-

åò ïðîâîäèòü êðóïíîìàñøòàáíûå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû, êàê

íà îòäåëüíûõ ïðîöåññîðàõ, òàê è íà íåñêîëüêèõ ñ èñïîëüçîâàíèåì àëãîðèò-

ìîâ ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ. Áàçà äàííûõ ïàêåòà LAMMPS ñîäåðæèò áîëüøîå

ðàçíîîáðàçèå ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.

Îòëè÷èòåëüíîé îñîáåííîñòüþ ýòîé ïðîãðàììû ÿâëÿåòñÿ ïîäà÷à íà åå

"âõîä" òåêñòîâîãî ôàéëà, ãäå ïîñðåäñòâîì ñïåöèàëüíûõ êîìàíä óêàçû-

âàþòñÿ òèï íåîáõîäèìîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ìàòåðèè, ôèçè÷åñêèå

óñëîâèÿ ïðîâåäåíèÿ èìèòàöèîííîãî ýêñïåðèìåíòà è êîíòðîëèðóåìûå âå-

ëè÷èíû íà "âûõîäå". Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ ðàáîòû ïîìèìî ïðîãðàììû

LAMMPS íåîáõîäèì òåêñòîâûé ðåäàêòîð. Ãðàôè÷åñêèé èíòåðôåéñ íåîáõî-

äèì èññëåäîâàòåëþ äëÿ âèçóàëèçàöèè ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåí-

òà. Â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè äëÿ âèçóàëèçàöèè ðåçóëüòàòîâ ïðèìåíÿåòñÿ

ïðîãðàììà OVITO (Open Visualization Tool) [204], âìåñòå ñ òåì ìîæíî ïðè-

ìåíÿòü ëþáóþ èíóþ ïðîãðàììó âèçóàëèçàöèè, ïîääåðæèâàþùóþ ôîðìàò

âûõîäíîãî ôàéëà êîäà LAMMPS.

Ïðîãðàììíûé âû÷èñëèòåëüíûé èíñòðóìåíò LAMMPS îñíàùåí âñåîáú-

åìëþùåé, äåòàëüíîé è êà÷åñòâåííîé äîêóìåíòàöèåé, îïèñûâàþùåé èñïîëü-

çóåìûå îñíîâîïîëàãàþùèå íàó÷íûå êîíöåïöèè, ïðèìåíÿåìûå àëãîðèòìû è

äåòàëè èõ ðåàëèçàöèè. Ïðèâîäÿòñÿ âîçìîæíûå ôîðìàòû ôàéëîâ, ñèíòàêñèñ

è ôóíêöèîíàëüíûå âîçìîæíîñòè âñåõ êîìàíä è ïðîãðàìì ïàêåòà, íþàíñû,
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îñîáåííîñòè è ñöåíàðèè èõ ïðèìåíåíèÿ.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðåäëîæåí öåëûé ðÿä ïðîãðàììíûõ ñðåäñòâ, îðè-

åíòèðîâàííûõ íà ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Â ñôå-

ðå ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðî-

âàíèÿ ñóùåñòâóåò öåëàÿ ñîâîêóïíîñòü êîäîâ êàê ñî ñâîáîäíûì äîñòóïîì

(LAMMPS, Gromacs, VMD, PyMOL, Avogadro, XMD), òàê è ïðîïðèåòàð-

íûõ êîäîâ (CHARMM, AMBERm GAUSSIAN).

Íàïðèìåð, ïàêåò ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè Gromacs (GROningen

MAchine for Chemical Simulations) [201] óíèâåðñèòåòà Ãðîíèíãåíà (Íèäåð-

ëàíäû) áûë ðàçðàáîòàí â 90-õ ãîäàõ. Â ïåðâóþ î÷åðåäü äàííàÿ ïðîãðàììà

ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ áèîõèìè÷åñêèõ ìîëåêóë, òàêèõ êàê áåë-

êè, ëèïèäû è íóêëåèíîâûå êèñëîòû.

NAMD (NAnoscale Molecular Dynamics) [203] � ýòî åùå îäèí ïîïóëÿð-

íûé ïàêåò ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, êîòîðûé ðàçðàáàòûâàåòñÿ â Óíèâåð-

ñèòåòå Èëëèíîéñà (ÑØÀ) ñ 1995 ãîäà. Ýòîò ïàêåò ðàáîòàåò â ñâÿçêå ñ

ïðîãðàììîé âèçóàëèçàöèè ýòîãî æå óíèâåðñèòåòà VMD (Visual Molecular

Dynamics) [207]. Ïðîãðàììà NAMD íàïèñàíà ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè ïà-

ðàëëåëüíîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ è èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ñèìóëÿöèè áîëüøèõ

ñèñòåì.

Ïàêåò XMD [208] ïðåäíàçíà÷åí ïðåèìóùåñòâåííî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ

ÿâëåíèé è ïðîöåññîâ, õàðàêòåðíûõ äëÿ ìåòàëëîâ è êåðàìè÷åñêèõ ìàòåðèà-

ëîâ. Êîä ðàçðàáîòàí äîñòàòî÷íîå âðåìÿ òîìó íàçàä â Óíèâåðñèòåòå ãîðîäà

Êîííåêòèêóò (ÑØÀ) ïîä íàó÷íûì ðóêîâîäñòâîì Äæîíà Ðèôêèíà. Ïðî-

ãðàììà èìååò îòêðûòûé äîñòóï ê êîäó è ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ áåñïëàòíî.
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1.11. Âûâîäû ïî ãëàâå 1

Â ðàìêàõ 1 ãëàâû ïðèâåäåíû îñíîâíûå ïîíÿòèÿ è çíàíèÿ î ìîäåëèðîâàíèè

ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî ìåòîäà. Ïðåäñòàâ-

ëåíû îáùèå ñâåäåíèÿ î ìåòîäå àòîìèñòè÷åñêîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëè-

ðîâàíèÿ. Ïðèâåäåíû òåîðåòè÷åñêèå îñíîâû ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè-

êè, îïèñàíû îñíîâíûå ïîíÿòèÿ: óðàâíåíèå äâèæåíèÿ, àëãîðèòì Âåðëå, òåð-

ìîñòàò è áàðîñòàò, òåðìîäèíàìè÷åñêèå àíñàìáëè, ìåæàòîìíûé ïîòåíöèàë.

Äàí îáçîð ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ, ðåàëèçóþùåãî ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè.
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Ãëàâà 2. Îïðåäåëåíèå ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìàòåðèàëà, ìî-

äåëèðóåìîãî ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî ìåòîäà

Â ãëàâå 2 ïðèâåäåíî îïèñàíèå âû÷èñëåíèÿ ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìàòåðèà-

ëà, ìîäåëèðóåìîãî ñ ïîìîùüþ ìåòîäà äèíàìèêè ÷àñòèö. Â âû÷èñëèòåëüíûõ

ýêñïåðèìåíòàõ â îñíîâíîé ÷àñòè ðàñ÷åòîâ áûëà èñïîëüçîâàíà FCC-ìåäíàÿ

ïëàñòèíà. Ïîýòîìó â äàííîé ãëàâå ïðèâåäåíà ïîäðîáíàÿ ïðîöåäóðà îïðå-

äåëåíèÿ ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ FCC-ìåäè. Òàêæå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû

ðàñ÷åòà ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ FCC-àëþìèíèÿ.

2.1. Àëãîðèòì íàõîæäåíèÿ óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ ìàòåðèàëà ñ

ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè: ìîíîêðèñòàëëè÷åñêèå

ÃÖÊ ìåäü è àëþìèíèé

Îáîáùåííûé çàêîí Ãóêà â èíäåêñíîé ôîðìå èìååò âèä

σij = Cijklεkl, (2.1.1)

ãäå σij è εkl � òåíçîðû ìåõàíè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé è äåôîðìàöèé ñîîòâåò-

ñòâåííî. Ïîñêîëüêó òåíçîðû íàïðÿæåíèÿ è äåôîðìàöèè ñèììåòðè÷íû, òåí-

çîð óïðóãèõ ìîäóëåé òàêæå îáëàäàåò ñèììåòðèåé è åãî ïðåäñòàâëÿþò â

ñëåäóþùåé ìàòðè÷íîé ôîðìå:




σ11

σ22

σ33

σ23

σ13

σ12




=




C1111 C1122 C1133 C1123 C1113 C1112

· C2222 C2233 C2223 C2213 C2212

· · C3333 C3323 C3313 C3312

· · · C2323 C2313 C2312

· · · · C1313 C1312

· · · · · C1212







ε11

ε22

ε33

2ε23

2ε13

2ε12




(2.1.2)
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Çàêîí Ãóêà òàêæå àëüòåðíàòèâíî ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå, ðàçðå-

øåííîì îòíîñèòåëüíî êîìïîíåíò òåíçîðà äåôîðìàöèé, ñ ïîìîùüþ êîìïî-

íåíò òåíçîðà ÷åòâåðòîãî ðàíãà � òåíçîðà ïîäàòëèâîñòè Sijkl

εij = Sijklσkl. (2.1.3)

Â ýòîì ñëó÷àå çàêîí Ãóêà ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â èíîé ìàòðè÷íîé ôîðìå




ε11

ε22

ε33

2ε23

2ε13

2ε12




=




S1111 S1122 S1133 S1123 S1113 S1112

· S2222 S2233 S2223 S2213 S2212

· · S3333 S3323 S3313 S3312

· · · S2323 S2313 S2312

· · · · S1313 S1312

· · · · · S1212







σ11

σ22

σ33

σ23

σ13

σ12




(2.1.4)

Â äàííîé ÷àñòè èññëåäîâàíèÿ âû÷èñëÿþòñÿ ñîñòàâëÿþùèå òåíçîðà

óïðóãèõ ìîäóëåé ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé ìåäè è àëþìèíèÿ ñ êîíêðåòíû-

ìè èçáðàííûìè ïîòåíöèàëàìè âçàèìîäåéñòâèÿ ïîñðåäñòâîì ìåòîäà ìîëå-

êóëÿðíîé äèíàìèêè. Ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà îáóñëàâëèâàþòñÿ âèäîì êðè-

ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Âû÷èñëåíèå ñîñòàâëÿþùèõ òåíçîðà óïðóãèõ ìîäó-

ëåé áûëî âûïîëíåíî äëÿ ÃÖÊ ìåäè è àëþìèíèÿ.

Ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ (ÏÝ) ïðè ðàçëè÷íûõ âèäàõ äåôîðìèðîâàíèÿ

çàâèñèò îò êîìïîíåíò òåíçîðà äåôîðìàöèé è ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà ñâî-

èì ðàçëîæåíèåì â ðÿä Òåéëîðà ñ ñîõðàíåíèåì êâàäðàòîâ êîìïîíåíò òåíçîðà

äåôîðìàöèè:

U(ε) = U(0) +
6∑

i

∂U

∂εi
εi +

1

2

6∑

i,j

∂2U

∂εi∂εj
εiεj, (2.1.5)

ãäå U(0) � ýíåðãèÿ íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ðàâíîâåñèÿ, εi, εj � äåôîðìàöèè

â íîòàöèè Ôîéãòà.
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Êîìïîíåíòû òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé âû÷èñëÿþòñÿ ñîãëàñíî ñîîòíî-

øåíèþ

Cij =
1

V

∂2E

∂εi∂εj
. (2.1.6)

Ïîñëå ïðîöåäóðû ìèíèìèçàöèè âòîðîå ñëàãàåìîå â ðàçëîæåíèè (2.1.5)

îáðàùàåòñÿ â íóëü. Äëÿ òîãî, ÷òîáû îïðåäåëèòü êîìïîíåíòó Ñ11 âûïîëíåíî

àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå îäíîîñíîãî ðàñòÿæåíèÿ îáðàçöà â íàïðàâ-

ëåíèè îñè x1. Ïîýòîìó òåíçîð äåôîðìàöèè çàäàåòñÿ â âèäå

ε =




δ 0 0

0 0 0

0 0 0


 (2.1.7)

Ôîðìóëà äëÿ âû÷èñëåíèÿ ÏÝ ïðèîáðåòàåò ôîðìó

E(ε1) = E(0) +
1

2

∂2E

∂ε21
δ2 + . . . = α + βδ2 + γδ3 + . . . (2.1.8)

Òîãäà ïåðâóþ êîìïîíåíòó òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé C11 ìîæíî âû÷èñëèòü

ñîãëàñíî ñîîòíîøåíèþ

C11 =
1

V

∂2E

∂ε21
=

2β

V
. (2.1.9)

Âîçìîæíîñòè âû÷èñëèòü êîìïîíåíòó C12 íàïðÿìóþ íåò, ïîýòîìó ïðè-

áåãàþò ê âû÷èñëåíèþ ðàçíîñòè êîíñòàíò C11 − C12. Çàäàäèì êîìïîíåíòû

òåíçîðà äåôîðìàöèé êàê

ε =




δ 0 0

0 −δ 0

0 0 0


 , (2.1.10)

òîãäà ðàçëîæåíèå â ðÿä ÏÝ ïðèíèìàåò âèä

E(ε1, ε2) = E(0)+
1

2

∂2E

∂ε21
δ2+

1

2

∂2E

∂ε22
δ2+

1

2

∂2E

∂ε1∂ε2
δ2+ . . . = α+βδ2+γδ3+ . . .

(2.1.11)
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Óïðóãóþ ïîñòîÿííóþ C12 âû÷èñëÿåì, èñïîëüçóÿ ðàâåíñòâî

C12 = C11 −
β

V
. (2.1.12)

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ óïðóãîé ïîñòîÿííîé C44 òåíçîð äåôîðìàöèé çàäàåòñÿ

â ôîðìå

ε =




0 0 0

0 0 η

0 η 0


 (2.1.13)

ãäå δ = 2η. Ïðè ýòîì âûðàæåíèå äëÿ ÏÝ ïðèíèìàåò âèä

E(ε4) = E(0) +
1

2

∂2E

∂ε24
δ2 + . . . = E(0) + 2

∂2E

∂ε24
η2 + . . . = α + βη2 + γη3 + . . .

(2.1.14)

Óïðóãàÿ ïîñòîÿííàÿ C44 íàõîäèòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàâåíñòâîì

C44 =
1

V

∂2E

∂ε24
=

β

2V
. (2.1.15)

Ïðîâåðèì òå êîìïîíåíòû òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé, êîòîðûå äîëæíû

áûòü ðàâíû íóëþ ïðè êóáè÷åñêîé ñèììåòðèè, íàïðèìåð, êîíñòàíòó C14.

Çàäàäèì òåíçîð äåôîðìàöèé â âèäå

ε =




δ 0 0

0 0 η

0 η 0


 (2.1.16)

ãäå δ = 2η. Òîãäà âûðàæåíèå äëÿ ýíåðãèè áóäåò èìåòü âèä

E(ε1ε4) = E(0) + 1
2
∂2E
∂ε21
δ2 + 1

2
∂2E
∂ε24
δ2 + 1

2
∂2E

∂ε1∂ε4
δ2 + . . . =

= E(0) + 2∂2E
∂ε21
η2 + 2 ∂2E

∂ε1∂ε4
η2 + . . . = α + βη2 + γη3 + . . . (2.1.17)

Âûðàçèì êîìïîíåíòó C14

C14 =
b

V
− C11

2
− C44

2
. (2.1.18)
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Çíàíèå ìàòðèö óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ âåñüìà èíôîðìàòèâíî è ïîçâîëÿåò

ðàññ÷èòàòü óïðóãèå ìîäóëè Þíãà è ñäâèãà, îáúåìíûé ìîäóëü, êîýôôèöè-

åíò Ïóàññîíà, à òàêæå äðóãèå óïðóãèå õàðàêòåðèñòèêè.

×àùå âñåãî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòàëëîâ ñ ÃÖÊ ðåøåòêîé, íàïðèìåð,

äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ àëþìèíèÿ è ìåäè, ïðèìåíÿåòñÿ õîðîøî àïðîáèðîâàí-

íûé ïîòåíöèàë âíåäðåííîãî (èëè ïîãðóæåííîãî) àòîìà (embedded atom

model - EAM). Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà âíåäðåííîãî àòîìà ìåäè ðåàëèçî-

âàíû â âèäå ôàéëà Cu_u3.eam, êîòîðûé âêëþ÷åí â äîñòàòî÷íî ìàñøòàá-

íóþ áèáëèîòåêó ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ êîäà ñî ñâîáîä-

íûì äîñòóïîì LAMMPS. Ñíà÷àëà ðàññìàòðèâàåòñÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêàÿ

ìåäü, îáëàäàþùàÿ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé ñòðóêòóðîé ñ ïîñòî-

ÿííîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, ðàâíîé 3.615 �A.

Â õîäå âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ áûë ñìîäåëèðîâàí îáðàçåö êó-

áè÷åñêîé ôîðìû ñ ðàçìåðàìè 10× 10× 10 ÿ÷ååê ìîäåëèðîâàíèÿ âäîëü êî-

îðäèíàòíûõ îñåé x1, x2, x3 ñîîòâåòñòâåííî. Ê îáðàçöó êóáè÷åñêîé ôîðìû

ïðèêëàäûâàëèñü ðàçëè÷íûå âèäû äåôîðìèðîâàíèÿ, ïîçâîëÿþùèå îòûñ-

êàòü óïðóãèå ïîñòîÿííûå, îòâå÷àþùèå êóáè÷åñêîé ñèíãîíèè. Òåìïåðàòóðà

àòîìèñòè÷åñêîé ñèñòåìû ñîñòàâëÿëà 0.1 Ê è ïîääåðæèâàëàñü ñ ïîìîùüþ

òåðìîñòàòà Íîéçà-Ãóâåðà â êàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå NVT. Öåëüþ ïðîâåäåí-

íûõ ðàñ÷åòîâ áûëî âû÷èñëåíèå çíà÷åíèé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè è äåôîð-

ìàöèé ñ òå÷åíèåì âðåìåíè. Åäèíèöàìè èçìåðåíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè

â LAMMPS ÿâëÿåòñÿ ýÂ, à îáúåìà �A3. Ïðîâåäåí ïåðåñ÷åò ýíåðãèè â ÃÏà, à

îáúåìà â ì3. Çàòåì äëÿ ïîëó÷åííûõ ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà÷åíèé ýíåðãèè è

äåôîðìàöèè ñòðîèëàñü àïïðîêñèìèðóþùàÿ ïîëèíîìèàëüíàÿ êðèâàÿ. Â ñî-

îòâåòñòâèè ñî çíà÷åíèÿìè êîýôôèöèåíòîâ äàííîé ïîëèíîìèàëüíîé êðèâîé

ïðîâåäåíû âû÷èñëåíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé Cij.

Íà ðèñóíêå 2.1 ïðèâåäåí ãðàôèê çàâèñèìîñòè ÏÝ îò êîìïîíåíòû òåí-

çîðà äåôîðìàöèè ε11, ïîñòðîåííûé íà îñíîâàíèè âûïîëíåííîãî àòîìè-
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ñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, íàöåëåííîãî íà îïðåäåëåíèå êîìïîíåíòû òåí-

çîðà óïðóãèõ ìîäóëåé C11. Òî÷êàìè îòìå÷åíû ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíî-

äèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà (ÏÝ äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî çíà÷åíèÿ êîìïîíåíòû

ε11 òåíçîðà äåôîðìàöèè). Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé àïïðîêñè-

ìèðóþùóþ àòîìèñòè÷åñêèå âû÷èñëåíèÿ ïîëèíîìèàëüíóþ êðèâóþ. Íà ðèñ.

2.1 óêàçàíî òàêæå óðàâíåíèå, ïîñðåäñòâîì êîòîðîãî è íàõîäèòñÿ íåîáõî-

äèìûé êîýôôèöèåíò β = 24656. Ïîäñòàâëÿÿ äàííîå çíà÷åíèå â óðàâíå-

íèå (2.1.9), ïîëó÷àåì óïðóãèé ìîäóëü C11 = 167.25 ÃÏà.

Ðèñ. 2.1: Çàâèñèìîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò ïðèëîæåííîé äåôîðìà-

öèè ê êóáè÷åñêîìó îáðàçöó è åå àïïðîêñèìàöèÿ ïîëèíîìîì: ðåçóëüòàòû

àòîìèñòè÷åñêîãî (ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ). Âû÷èñëå-

íèå óïðóãîé ïîñòîÿííîé C11

Ñëåäóþùèì øàãîì ÿâëÿåòñÿ ïðèëîæåíèå ê îáðàçöó êóáè÷åñêîé ôîðìû

äåôîðìàöèè ε11 = δ âäîëü îñè x1 è ε22 = δ âäîëü îñè x2 ðàâíîé âåëè÷è-

íû. Âíîâü íåîáõîäèìî ïîñòðîèòü ãðàôèê çàâèñèìîñòè ÏÝ îò ïðèëîæåííîé
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äåôîðìàöèè. Íà ðèñóíêå 2.2 èçîáðàæåíî óðàâíåíèå äëÿ ïîñòðîåííîé ïî-

ëèíîìèàëüíîé êðèâîé, èç êîòîðîãî ìîæíî íàéòè β = 12737. Ïîäñòàâèâ

äàííîå ÷èñëî â óðàâíåíèå (2.1.12), ïîëó÷èì C12 = 123.81 ÃÏà.

Ðèñ. 2.2: Çàâèñèìîñòü ÏÝ ñèñòåìû îò ïðèëîæåííîé äåôîðìàöèè è åå

ïðèáëèæåíèå àïïðîêñèìèðóþùåé ïîëèíîìèàëüíîé ôóíêöèåé. Ðåçóëüòàòû

àòîìàðíîãî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ

óïðóãèõ ìîäóëåé (êîìïîíåíòû C12)

Ïîäîáíî ðàíåå îïèñàííîé ïðîöåäóðå âû÷èñëåíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà

óïðóãèõ ìîäóëåé àíàëèçèðóþòñÿ ãðàôèê çàâèñèìîñòè ÏÝ îò äåôîðìàöèè

è êðèâàÿ, àïïðîêñèìèðóþùàÿ åå. Ñîãëàñíî ñîîòíîøåíèþ (2.1.15) íàõîäèì

C44 = 76.46 ÃÏà.

Â èòîãå íàéäåíû êîìïîíåíòû òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé ìîäåëèðóåìîé

ñðåäû, èìåþùåãî òðè íåçàâèñèìûõ óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ, ÷òî îòâå÷àåò êó-

áè÷åñêîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå (ìàòåðèàëàì ñ êóáè÷åñêîé ñèíãîíèåé).
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Ðèñ. 2.3: Çàâèñèìîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò ïðèëîæåííîé äåôîðìà-

öèè ê êóáè÷åñêîìó îáðàçöó è åå àïïðîêñèìàöèÿ ïîëèíîìîì: ðåçóëüòàòû

àòîìèñòè÷åñêîãî (ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ). Âû÷èñëå-

íèå óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ ìàòåðèàëà




167.25 123.81 123.81 0 0 0

123.81 167.25 123.81 0 0 0

123.81 123.81 167.25 0 0 0

0 0 0 76.46 0 0

0 0 0 0 76.46 0

0 0 0 0 0 76.46




(2.1.19)

Äëÿ òîãî, ÷òîáû îïðåäåëèòü êîìïîíåíòû òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé Ýéäà-

íîì Òîìñîíîì ïðåäëîæåí ïðîãðàììíûé êîä, íàïèñàííûé â LAMMPS, ìî-

äèôèêàöèÿ è óñîâåðøåíñòâîâàíèå êîòîðîãî ïîçâîëèò íàéòè óïðóãèå ìîäóëè

äëÿ äðóãèõ òèïîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è ïîòåíöèàëîâ. Â ïðîãðàì-
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ìå îïèñûâàåòñÿ îáðàçåö êóáè÷åñêîé ôîðìû ðàçìåðàìè 20× 20× 20 ÿ÷ååê

ìîäåëèðîâàíèÿ, íàõîäÿùèéñÿ ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå. Ïðîãðàììà íàöå-

ëåíà íà âû÷èñëåíèå óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ ìàòåðèàëà ïóòåì ðàñòÿæåíèÿ è

ñæàòèÿ êóáè÷åñêîãî îáðàçöà â îäíîì èç òðåõ íàïðàâëåíèé è ïðèëîæåíèÿ

ñäâèãîâûõ äåôîðìàöèé ñ ïîìîùüþ êîìàíäû change_box. Ðåçóëüòàòû ðàñ-

÷åòîâ, ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå, áûëè ñîïîñòàâ-

ëåíû ñ ðåçóëüòàòàìè âû÷èñëåíèé, ïðîâåäåííûõ ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììíîãî

êîäà Ý.Òîìïñîíà, è íàéäåíû áëèçêèå çíà÷åíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà óïðóãèõ

ìîäóëåé.

Õîðîøî èçâåñòíî íåñêîëüêî ñõåì ðàñ÷åòà ñðåäíèõ çíà÷åíèé êîìïîíåíò

òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé: ñõåìà Ðîéñà, Ôîéãòà è èõ êîìáèíàöèÿ â ôîðìó-

ëèðîâêå Õèëëà. Ïî Ôîéãòó îáùèå ñîîòíîøåíèÿ, âûðàæàþùèå çàâèñèìîñòü

ìîäóëÿ óïðóãîñòè è ìîäóëÿ ñäâèãà, èìåþò âèä:

9BV = (C11 + C22 + C33) + 2(C12 + C23 + C31) , (2.1.20)

15GV = (C11 + C22 + C33)− (C12 + C23 + C31) + 3(C44 + C55 + C66),

ñîãëàñíî Ðîéñó:

1
BR

= (S11 + S22 + S33) + 2(S12 + S23 + S31) , (2.1.21)

15
GR

= 4(S11 + S22 + S33)− 4(S12 + S23 + S31) + 3(S44 + S55 + S66).

Çà÷àñòóþ ïðèìåíÿþò àïïðîêñèìàöèîííûå ôîðìóëû Ôîéãòà-Ðîéñà-

Õèëëà, â êîòîðûõ óïðóãèå ïîñòîÿííûå (ìîäóëü óïðóãîñòè, ìîäóëü ñäâèãà è

èçîòåðìè÷åñêèé êîýôôèöèåíò âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ) âû÷èñëÿþòñÿ ñîãëàñ-

íî ñëåäóþùèì ôîðìóëàì

G =
1

2
(GV +GR), B =

1

2
(BV +BR), τ =

1

B
. (2.1.22)

Óñðåäíåííûå âåëè÷èíû êîýôôèöèåíòà Ïóàññîíà ν è ìîäóëÿ Þíãà E âû-
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÷èñëÿþòñÿ ñ ïîìîùüþ âûøåïðèâåäåííûõ ñîîòíîøåíèé äëÿ G è B:

ν =
3B − 2G

2(3B +G)
, E =

9BG

3B +G
. (2.1.23)

Äëÿ äðóãèõ (áîëåå ñëîæíûõ) òèïîâ ñèíãîíèé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè

êîëè÷åñòâî íåçàâèñèìûõ óïðóãèõ ìîäóëåé âîçðàñòàåò, ïîýòîìó äëÿ çàäàí-

íîãî òèïà êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ôîðìóëû äëÿ èõ îïðåäåëåíèÿ óíè-

êàëüíû. Äëÿ êóáè÷åñêîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè èìååòñÿ òðè íåçàâèñè-

ìûõ ïîñòîÿííûõ C11, C12, C44. Óïðóãèå ïîñòîÿííûå: ìîäóëè âñåñòîðîííåãî

ñæàòèÿ è ñäâèãà ñîãëàñíî ñõåìå Ôîéãòà è Ðîéñà âû÷èñëÿþòñÿ ñîãëàñíî ñëå-

äóþùèì ôîðìóëàì

BV = BR =
C11 + 2C12

3
, GV =

C11 − C12 + 3C44

5
, GR =

5(C11 − C12)C44

4C44 + 3(C11 − C12)
.

(2.1.24)

Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé â äàííîé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ìåäè ïîëó÷åíû

ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ êîíñòàíò: ìîäóëü âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ ðàâåí BV =

BR = 138.29 ÃÏà, ìîäóëü ñäâèãà ïî Ôîéãòó è Ðîéñó GV = 54.56 ÃÏà,

GR = 38.07 ÃÏà, ñîîòâåòñòâåííî. Ñîãëàñíî ñîîòíîøåíèÿì Õèëëà íàéäåíà

âåëè÷èíà ìîäóëÿ ñäâèãà G = 46.32 ÃÏà, ìîäóëÿ âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ B =

138.29 ÃÏà, êîýôôèöèåíòà Ïóàññîíà ν = 0.35 è ìîäóëÿÞíãà E = 125 ÃÏà.

2.2. Ïðîñòðàíñòâåííàÿ âèçóàëèçàöèÿ óïðóãèõ ñâîéñòâ ñðåäû

Äëÿ ãðàôè÷åñêîé ïðîñòðàíñòâåííîé âèçóàëèçàöèè ñâîéñòâ óïðóãîãî ìà-

òåðèàëà ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ðàñ÷åòíî-ãðàôè÷åñêèì îòêðûòûì îíëàéí

ïðèëîæåíèåì ELATE (Elastic tensor analysis, îíëàéí-èíñòðóìåíò äëÿ àíà-

ëèçà òåíçîðîâ óïðóãîñòè, ïðåäëîæåííûé Ðîìåíîì Ãàëèàêîì è Ôðàíñóà-

Êñàâüå Êóäåðîì). Ðàñ÷åòíî-ãðàôè÷åñêîå ïðèëîæåíèå ELATE ïðåäñòàâëå-

íî íà ñàéòå [199], ïî ýòîìó æå àäðåñó ìîæíî íàéòè èíñòðóêöèþ ïî ðàáîòå

ñ äàííîé îáîëî÷êîé. Â ðàñïîðÿæåíèè èññëåäîâàòåëåé ïðåäóñìîòðåíû ìíî-
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æåñòâî ôóíêöèé, òàêèõ êàê ïîâîðîò ãðàôèêîâ âîêðóã äâóõ îñåé, äîáàâ-

ëåíèå íà ãðàôèê ëèíèé êàðêàñà, ýêñïîðò ãðàôèêà â ãðàôè÷åñêèé îíëàéí-

ðåäàêòîð Plotly [205] è ñîõðàíåíèå ãðàôèêà â âèäå èçîáðàæåíèÿ. Ïîëüçî-

âàòåëþ íåîáõîäèìî ââåñòè ëèøü ìàòðèöó óïðóãèõ ìîäóëåé, à ïðîãðàììà

âûâåäåò ñðåäíèå çíà÷åíèÿ óïðóãèõ ñâîéñòâ, âû÷èñëåííûå â ñîîòâåòñòâèè ñ

ðàçëè÷íûìè ñõåìàìè èõ îïðåäåëåíèÿ, èõ ïëîñêóþ è ïðîñòðàíñòâåííóþ âè-

çóàëèçàöèþ, èõ ÷èñëîâûå çíà÷åíèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ äåôîðìàöèé.

Ïîñëå íàõîæäåíèÿ òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé Cij è òåíçîðà ïîäàòëèâîñòè

Sij, ìîæíî ïîñòðîèòü ðàñïðåäåëåíèÿ óïðóãèõ õàðàêòåðèñòèê. Îòëè÷íûå îò

íóëÿ êîìïîíåíò òåíçîðà ïîäàòëèâîñòè ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû â ñîîòâåò-

ñòâèè ñ ôîðìóëàìè

S11 =
C11 + C12

(C11 − C12)(C11 + 2C12)
, S12 =

−C12

(C11 − C12)(C11 + 2C12)
, S44 =

1

C44
.

(2.2.1)

Òàêèì îáðàçîì, òåíçîð ïîäàòëèâîñòè, ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â ñëåäóþ-

ùåì âèäå



16.15E − 3 −6.86E − 3 −6.86E − 3 0 0 0

−6.86E − 3 16.15E − 3 −6.86E − 3 0 0 0

−6.86E − 3 −6.86E − 3 16.15E − 3 0 0 0

0 0 0 13.07E − 3 0 0

0 0 0 0 13.07E − 3 0

0 0 0 0 0 13.07E − 3




(2.2.2)

Ïîñëå îïðåäåëåíèÿ òåíçîðîâ óïðóãèõ ìîäóëåé è ïîäàòëèâîñòè ñòðîÿò

ïðîñòðàíñòâåííûå ðàñïðåäåëåíèÿ ìîäóëÿ Þíãà, êîýôôèöèåíòà Ïóàññîíà

è ìîäóëÿ ñäâèãà â çàâèñèìîñòè îò çàäàííîãî íàïðàâëåíèÿ â ïðîñòðàíñòâå
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ïî ñëåäóþùèì ôîðìóëàì

E =
1

(aiajakalSijkl)
, a =




sinθcosφ

sinθsinφ

cosθ


 (2.2.3)

G =
1

(4aibjakblSijkl)
, b =




cosθcosφcosγ − sinθsinγ

cosθsinφcosγ + cosθsinγ

−sinθcosγ


 (2.2.4)

G = − aiajbkblSijkl

(aiajakalSijkl)
(2.2.5)

Ñ ïîìîùüþ âû÷èñëåííûõ êîìïîíåíò òåíçîðà ïîäàòëèâîñòè, ïóòåì èç-

ìåíåíèÿ êîîðäèíàò x1, x2, x3 ðàäèóñà - âåêòîðà òî÷êè, îòêëàäûâàþòñÿ îò-

íîñèòåëüíûå óäëèíåíèÿ â êàæäîì íàïðàâëåíèè. Ïîëó÷åííûå èçîáðàæåíèÿ

èëëþñòðèðóþò îòíîñèòåëüíîå óäëèíåíèå â êàæäîì íàïðàâëåíèè äëÿ ìîíî-

êðèñòàëëè÷åñêîé ÃÖÊ ìåäè.

Íà ðèñ. 2.4 ïîêàçàíû ïðîñòðàíñòâåííûå ïðåäñòàâëåíèÿ óïðóãèõ ïîñòî-

ÿííûõ ìîíîêðèñòàëëà ìåäè, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ðàáîòû ïðèëîæåíèÿ

ELATE.

Àíàëîãè÷íûå øàãè äëÿ âû÷èñëåíèÿ óïðóãèõ êîíñòàíò âûïîëíåíû äëÿ

àëþìèíèÿ. Ñîñòàâëÿþùèå òåíçîðà óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ äëÿ ìîíîêðèñòàëëà

ÃÖÊ àëþìèíèÿ, îáëàäàþùåãî òðåìÿ íåçàâèñèìûìè óïðóãèìè ïîñòîÿííû-

ìè (÷òî îòâå÷àåò êóáè÷åñêîé ñèíãîíèè), ðàâíû



107.87 81.44 81.44 0 0 0

81.44 107.87 81.44 0 0 0

81.44 81.44 107.87 0 0 0

0 0 0 46.16 0 0

0 0 0 0 46.16 0

0 0 0 0 0 46.16




(2.2.6)
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Ðèñ. 2.4: Ïðîñòðàíñòâåííàÿ âèçóàëèçàöèÿ ïîñòîÿííûõ ÃÖÊ ìåäè: ìîäóëÿ

Þíãà, ìîäóëÿ ñäâèãà è êîýôôèöèåíòà Ïóàññîíà

Óïðóãèå ìîäóëè àëþìèíèÿ, âû÷èñëåííûå ñ ïîìîùüþ àòîìàðíîãî

ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ñ èñïîëüçîâàíèåì óñðåäíåíèÿ

ïî Õèëëó ðàâíû: ìîäóëü Þíãà E = 76.24 ÃÏà, êîýôôèöèåíò Ïóàññîíà

ν = 0.36, ìîäóëü âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ B = 90.25 ÃÏà, ìîäóëü ñäâèãà

G = 28.05 ÃÏà.

Íà ðèñ. 2.5 èçîáðàæåíû ïðîñòðàíñòâåííûå ïðåäñòàâëåíèÿ óïðóãèõ

ñâîéñòâ ÃÖÊ àëþìèíèÿ.
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Ðèñ. 2.5: Ïðîñòðàíñòâåííàÿ âèçóàëèçàöèÿ ïîñòîÿííûõ ÃÖÊ àëþìèíèÿ: ìî-

äóëÿ Þíãà, ìîäóëÿ ñäâèãà è êîýôôèöèåíòà Ïóàññîíà

2.3. Âûâîäû ïî ãëàâå 2

Â ãëàâå 2 ïðèâåäåíî äåòàëüíîå îïèñàíèå ïðîöåäóðû àòîìàðíîãî

ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà êîìïîíåíò òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé

ÃÖÊ ìåäè è àëþìèíèÿ. Ïîëó÷åííûå âåëè÷èíû óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ íàõî-

äÿòñÿ â ïîëíîì ñîîòâåòñòâèè ñ èìåþùèìèñÿ â ëèòåðàòóðå çíà÷åíèÿìè è

áóäóò íèæå èñïîëüçîâàíû â êîíå÷íî-ýëåìåíòíûõ ðàñ÷åòàõ.
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Ãëàâà 3. Àòîìèñòè÷åñêîå (ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå) ìîäå-

ëèðîâàíèå ðîñòà òðåùèí. Âû÷èñëåíèå óãëîâ íàïðàâëåíèÿ ðàñïðî-

ñòðàíåíèÿ äåôåêòà â óñëîâèÿõ ñìåøàííîãî äåôîðìèðîâàíèÿ

Â ãëàâå ïðèâîäÿòñÿ àòîìèñòè÷åñêèé è êîíòèíóàëüíûé (îñíîâàííûé íà êðè-

òåðèÿõ êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ) ðàñ÷åòû óãëîâ íàïðàâëåíèÿ

ðîñòà òðåùèíû ïðè êîìáèíèðîâàííîì íàãðóæåíèè (îäíîâðåìåííîå äåé-

ñòâèå íîðìàëüíîãî îòðûâà è ïîïåðå÷íîãî ñäâèãà) îáðàçöîâ ñ òðåùèíîé,

ñîïîñòàâëåíèå è àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Ñíà÷àëà îïèñàíû äåòà-

ëè, òåõíè÷åñêèå òðåáîâàíèÿ è îñîáåííîñòè àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâà-

íèÿ: ðàçìåðû ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ, ðàçìåð ìîäåëèðóåìîé îáëàñòè, ãðà-

íè÷íûå óñëîâèÿ, òåðìîäèíàìè÷åñêèå àíñàìáëè è òåðìîñòàò; ñïîñîáû ñîçäà-

íèÿ òðåùèíû è ñïîñîáû ïðèëîæåíèÿ ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ. Íà âòîðîì

øàãå âû÷èñëÿþòñÿ çíà÷åíèÿ óãëîâ ðàñïðîñòðàíåíèÿ äåôåêòà èç äèñêðåò-

íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (àòîìèñòè÷åñêîãî, ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî) è èç

êðèòåðèåâ êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ (ìàêðîñêîïè÷åñêèõ êðè-

òåðèåâ ìàêñèìàëüíîãî îêðóæíîãî íàïðàâëåíèÿ è ìèíèìàëüíîé ôóíêöèè

ïëîòíîñòè ýíåðãèè óïðóãîé äåôîðìàöèè). Çàòåì ïðîâåäåíî ñîïîñòàâëåíèå

ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ äâóõ ïðèíöèïèàëüíî ðàçëè÷íûõ ïîäõîäîâ (äèñ-

êðåòíîãî è êîíòèíóàëüíîãî) ðåçóëüòàòîâ äëÿ çíà÷åíèé óãëîâ íàïðàâëåíèÿ

ðîñòà äåôåêòà.

3.1. Îáçîð ðàáîò, íàïðàâëåííûõ íà èññëåäîâàíèå è àíàëèç

íàïðàâëåíèÿ ðîñòà òðåùèí è äåôåêòîâ ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷å-

ñêîãî ïîäõîäà

Íåîòúåìëåìîé ÷àñòüþ äèçàéíà, ïðîåêòèðîâàíèÿ è ýêñïëóàòàöèè òåõíè÷å-

ñêîãî îáîðóäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïîëíîìàñøòàáíûé àíàëèç æèâó÷åñòè, ïðî÷-
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íîñòè è íàäåæíîñòè åãî ýëåìåíòîâ, êîòîðûé ïðîâîäèòñÿ íà îñíîâàíèè ðàñ-

÷åòîâ íàïðÿæåííî-äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ ñîñòàâëÿþùèõ òåõíè÷å-

ñêîãî îáîðóäîâàíèÿ. Äëÿ îáåñïå÷åíèÿ ïðî÷íîñòè ìàòåðèàëîâ íåîáõîäèìûì

ÿâëÿåòñÿ çíàíèå è ïîëíîå ïðåäñòàâëåíèå î ïðè÷èíàõ è ìåõàíèçìàõ âîç-

íèêíîâåíèÿ ðàçðóøåíèÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, ïðîáëåìû ðàçðóøåíèÿ ÿâëÿþòñÿ

îäíèìè èç ïåðâîñòåïåííûõ è âàæíûõ çàäà÷ â èçó÷åíèè è îöåíêå ñîïðîòèâ-

ëåíèÿ ìàòåðèàëîâ âíåøíèì íàãðóçêàì.

Ñî ñòðåìèòåëüíûì ðàçâèòèåì íàíî- è ìèêðîýëåêòðîìåõàíè÷åñêèõ ñè-

ñòåì àíàëèç ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ è õàðàêòåðèñòèê ìåòàëëè÷åñêèõ ìàòå-

ðèàëîâ íà íàíîñêîïè÷åñêîì óðîâíå ïðèîáðåòàåò æèçíåííî âàæíóþ ðîëü.

Íàíîïëàñòèíû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îñíîâó ìíîãèõ ìèêðî- è íàíîóñòðîéñòâ

[21]. Â íàíîïëàñòèíå, ïîäâåðæåííîé äåéñòâèþ ðàçëè÷íûõ ïðîöåññîâ, íåèç-

áåæíûì îáðàçîì ïîÿâëÿþòñÿ òàêèå äåôåêòû êàê ìèêðîïîðû, òðåùèíû,

âëèÿþùèå íà ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîïëàñòèíû. Áîëåå òîãî, íà ìå-

õàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ñðåäû ìîãóò îêàçûâàòü âëèÿíèå òàêèå ôàêòîðû êàê

ðàçìåðû ïëàñòèíû, òåìïåðàòóðà, ñêîðîñòü ïðèëîæåííîé äåôîðìàöèè è åå

âåëè÷èíà.

Øèðîêî èçâåñòíî, ÷òî âïåðâûå çàäà÷åé îá îïðåäåëåíèè êðèòè÷åñêîãî

ñîñòîÿíèÿ òåëà ñ òðåùèíîé çàíèìàëñÿ Ãðèôôèòñ [72] è îí ðåøàë åå ñ ïî-

çèöèè îáùåãî ýíåðãåòè÷åñêîãî áàëàíñà òåëà ñ òðåùèíîé. Äàëåå Âåñòåðãà-

àðä [180] è Ñíåääîí [147] ñìîãëè àíàëèòè÷åñêè îïèñàòü ðàñïðåäåëåíèå íà-

ïðÿæåíèé ó âåðøèíû òðåùèíû â óïðóãîì òåëå. Íà îñíîâàíèè èññëåäîâàíèé

Äæ. Èðâèíà [82] áûë ñôîðìóëèðîâàí ñèëîâîé êðèòåðèé ëîêàëüíîãî ðàçðó-

øåíèÿ, â êîòîðîì èñïîëüçîâàëñÿ êîýôôèöèåíò èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé

êàê âàæíåéøàÿ êðèòè÷åñêàÿ âåëè÷èíà. Èðâèí ïîêàçàë, ÷òî åãî ïîäõîä è

ýíåðãåòè÷åñêèé êðèòåðèé Ãðèôôèòñà ýêâèâàëåíòíû â óñëîâèÿõ óïðóãîñòè.

Êðîìå òîãî, êîíöåïöèÿ êâàçèõðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ, ñôîðìóëèðîâàííàÿ Èð-

âèíîì [82] è Îðîâàíîì [123], ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç âàæíåéøèõ äîñòèæåíèé ìå-
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õàíèêè ðàçðóøåíèÿ. Ðàáîòû âûøåóïîìÿíóòûõ ó÷åíûõ è èõ ïîñëåäîâàòåëåé

ñôîðìèðîâàëè êëàññè÷åñêóþ òåîðèþ ëèíåéíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ, ÿâ-

ëÿþùåéñÿ íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ôóíäàìåíòîì àêòóàëüíî-ñîâðåìåííûõ èí-

æåíåðíûõ òåõíîëîãèé ïðîåêòèðîâàíèÿ îòâåòñòâåííûõ ýëåìåíòîâ êîíñòðóê-

öèé. Ñîãëàñíî ëèíåéíîé ìåõàíèêå ðàçðóøåíèÿ ñîñòîÿíèå òåë ñ òðåùèíàìè

èçó÷àåòñÿ â ðàìêàõ ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî âî âñåé ñðåäå ñîõðàíÿåòñÿ ñâîéñòâî

ëèíåéíîé óïðóãîñòè âïëîòü äî äîñòèæåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ðàçðóøåíèÿ.

Èçó÷åíèå ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ è ïðîáëåìû êðèòè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ

òåë ñ òðåùèíàìè ïðîäîëæàþò îñòàâàòüñÿ àêòóàëüíûìè â ñîâðåìåííîé íàó-

êå. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ, àòîìèñòè÷åñêîå (äèñêðåòíîå) ìîäåëèðîâàíèå ìåòî-

äîì ÌÄ ñòàëî ýôôåêòèâíîé è ïåðñïåêòèâíîé òåõíèêîé èçó÷åíèÿ ïðîöåññîâ

äåôîðìàöèîííîãî ïîâåäåíèÿ è ðàçðóøåíèÿ ìàòåðèàëîâ. Ìèêðîòðåùèíû è

èíûå äåôåêòû â ìàòåðèàëå îêàçûâàþò ïðèíöèïèàëüíîå è ñóùåñòâåííîå

âëèÿíèå íà åãî ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà è ïðîöåññ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí.

Íàïðèìåð, â [48] ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áûëî ïîêàçàíî, ÷òî íà-

ëè÷èå äîïîëíèòåëüíûõ âàêàíñèé â îáðàçöå ñ ìàêðîòðåùèíîé óâåëè÷èâàåò

åãî òðåùèíîñòîéêîñòü. Ìîäåëèðîâàíèå ïîâåäåíèÿ îáðàçöîâ ñ òðåùèíàìè

ïðè äåéñòâèè ðàñòÿãèâàþùèõ óñèëèé â àëþìèíèè ñ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé

êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêîé áûëî ïðîâåäåíî â èäåàëüíîé ðåøåòêå è ñ ó÷å-

òîì ðàñïðåäåëåííûõ äåôåêòîâ [48].Ïîëó÷åííûå ðàñ÷åòû îáíàðóæèëè, ÷òî

ñóùåñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó âåðøèíîé ìàêðîòðåùèíû è âàêàíñè-

ÿìè ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ âåëè÷èíû êîíöåíòðàöèè íàïðÿæåíèé â îõâàòû-

âàþùåé âåðøèíû òðåùèíû îáëàñòè. Âîçðàñòàíèå ÷èñëà äåôåêòîâ ïðèâî-

äèò, â ñâîþ î÷åðåäü, ê óñèëåíèþ çàòóïëåíèÿ êîí÷èêà äåôåêòà è ñíèæåíèþ

ñêîðîñòè ðîñòà òðåùèíû ïî ñðàâíåíèþ ñ ìàòåðèàëîì, êîòîðûé íå ñîäåð-

æèò âàêàíñèé, ÷òî äàëåå ïîâûøàåò ïðî÷íîñòü ìàòåðèàëà. Âñåñòîðîííèé

àíàëèç ÿâëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû ìåòîäîì ÌÄ áûëî ïðîâåäåíî

â [17,40,48,64,65,67,112,120,121,134,140,191,193,194]. Â ðàáîòå [112] áûëî
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èññëåäîâàíî âëèÿíèå ðàçìåðà çåðíà è êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé îðèåíòàöèè

òðåùèíû íà ïîâåäåíèå å¼ ðîñòà â ñòîëá÷àòûõ íàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ îáðàç-

öàõ. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî îðèåíòàöèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è ðàçìåð

çåðíà ñóùåñòâåííûì îáðàçîì íå âëèÿþò íà ìåõàíèçìû ðîñòà òðåùèíû ïðè

ðàçìåðå çåðíà â ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîì ìàòåðèàëå ìåíåå, ÷åì 11.65 íì, òîãäà

êàê ýòè æå ôàêòîðà ïðèâîäÿò ê çàòóïëåíèþ èëè îñòàíîâêå ðîñòà òðåùèíû â

íàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëàõ ñî ñðåäíèìè ðàçìåðàìè çåðåí, ïðåâûøà-

þùèìè 11.65 íì. Â ðàáîòå [64] áûëî èçó÷åíî âëèÿíèå òåìïåðàòóðû íà ðîñò

òðåùèíû â êðåìíåâîì íàíîëèñòå. Îñíîâíîé âûâîä, ñôîðìóëèðîâàííûé â

ðàáîòå, ãëàñèò, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì òåìïåðàòóðû âû÷èñëåííûå äåôîðìàöèè

è ïðåäåëüíûå íàïðÿæåíèÿ óìåíüøàþòñÿ.

Â [191] c ïîìîùüþ ìåòîäîâ ÌÄ è êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ èññëåäóþòñÿ ýô-

ôåêòû íàëè÷èÿ íàíîðàìåðíûõ äåôåêòîâ (òàêèõ êàê íàíîâàêàíñèè è íàíî-

òðåùèíû) â ãðàôåíîâûõ íàíîëèñòàõ. Áûëè ïðîâåðåíû êîíöåïöèè ëèíåéíîé

ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ äëÿ íåêîòîðûõ êîíôèãóðàöèé îáðàçöîâ ñ òðåùèíîé

è áûëî ïîêàçàíî, ÷òî îáà ìåòîäà èìååò âûñîêóþ òî÷íîñòü â ïðåäñêàçàíèè

óãëîâ ïðîäâèæåíèÿ òðåùèíû ïðè ñî÷åòàíèè íàãðóçîê, îòâå÷àþùèõ ðàñòÿ-

æåíèþ è ñäâèãó. Â ñòàòüå [140] áûë èññëåäîâàí ìåõàíèçì ðàçðóøåíèÿ è

âîçäåéñòâèÿ ïîâåðõíîñòíîé òðåùèíû íà ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà êâàðöåâî-

ãî ñòåêëà, òàêèå êàê ìîäóëü óïðóãîñòè è ïðî÷íîñòü. Èòîãè ìîäåëèðîâà-

íèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ïðèïîâåðõíîñòíûå òðåùèíû íå îêàçûâàþò çíà÷èòåëüíî-

ãî âîçäåéñòâèÿ íà ìîäóëü óïðóãîñòè êâàðöåâîãî ñòåêëà, îäíàêî ñóùåñòâåí-

íî âëèÿþò íà åãî ïðî÷íîñòü. Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû òàêæå

ïîêàçàëè, ÷òî òðåùèíà äëèíû ïðèáëèçèòåëüíî 35 íì ñíèæàåò ïðî÷íîñòü

ñòåêëîâîëîêíà äî 3.5 ÃÏà. Ïðè ýòîì ðåæèì ðàçðóøåíèÿ ÿâëÿåòñÿ õðóïêèì

è íà÷èíàåòñÿ ñ ðàçðûâà ñâÿçåé Si-O. Ïîäðàñòàíèå òðåùèíû ïðîèñõîäèò ïó-

òåì ïîñëåäîâàòåëüíîãî ðàçðûâà ñâÿçåé Si-O. Òàêæå áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî

ïåðåä âåðøèíîé òðåùèíû íå îáðàçóåòñÿ çîíà íåóïðóãîãî äåôîðìèðîâàíèÿ
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ñ âîçíèêàþùèìè è ñëèâàþùèìèñÿ íàíîïîëîñòÿìè è âàêàíñèÿìè.

Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áûë óñïåøíî ïðèìåíåí äëÿ îöåíêè âëè-

ÿíèÿ ïðèìåñåé â ìàòåðèàëå íà ïðîöåññ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû. Â ðà-

áîòå [134] èçó÷åíî âëèÿíèå ñîäåðæàíèÿ â íàíîêðèñòàëëå æåëåçî-àçîò àçîòà

íà ïðîäâèæåíèå òðåùèíû ïðè ïîâûøåííûõ òåìïåðàòóðàõ. Àòîìèñòè÷åñêèå

ðàñ÷åòû è èòîãè ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ïðè áîëåå âûñîêèõ òåìïåðà-

òóðàõ (ïîðÿäêà 900Ê, 1100 Ê) ñîçäàåòñÿ áîëüøîå ÷èñëî ñèñòåì ñêîëüæåíèÿ,

ïðèâîäÿùèõ ê çàòóïëåíèþ òðåùèíû, ðîñòó âàêàíñèé è èõ îáúåäèíåíèþ.

Áîëåå òîãî, áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî â çàâèñèìîñòè îò êîíöåíòðàöèè àçîòà

ìåõàíèçì äåôîðìèðîâàíèÿ è õàðàêòåð ðàçðóøåíèÿ çíà÷èòåëüíî èçìåíÿ-

þòñÿ. Òðåùèíà ìåäëåííî ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ ïðè íèçêîì ñîäåðæàíèè àçîòà

(äî 0.1% îáùåé ìàññû). À ïðè âûñîêîì ñîäåðæàíèè àçîòà (ñâûøå 0.51%

îáùåé ìàññû) çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ïóòè ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû åå ðîñòà

óâåëè÷èâàåòñÿ. Ðàáîòû [65,193,194] íàöåëåíû íà èññëåäîâàíèå âîçäåéñòâèÿ

óãëà íàêëîíà è óãëà çàêðó÷èâàíèÿ ãðàíèöû çåðíà íà ðîñò òðåùèíû â áè-

êðèñòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëàõ. Ñòàòüè [40, 67, 120, 121] òàêæå íàïðàâëåíû

íà èññëåäîâàíèå ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí â óñëîâèÿõ íîðìàëüíîãî îòðûâà.

Âìåñòå ñ òåì îñòàþòñÿ îòêðûòûìè è íåâûÿñíåííûìè âîïðîñû, îòíîñÿùèåñÿ

ê óñëîâèÿì êîìáèíèðîâàííîãî íàãðóæåíèÿ, êîãäà îäíîâðåìåííî äåéñòâóåò

ðàñòÿãèâàþùàÿ íàãðóçêà è ïîïåðå÷íûé ñäâèã.

3.2. Êðàòêèé îáçîð êðèòåðèåâ ðàçðóøåíèÿ êîíòèíóàëüíîé

ìåõàíèêè ñïëîøíîé ñðåäû

Äëÿ õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ, ðàññìàòðèâàåìîãî êàê ðàçðûâ ìåæàòîìíûõ ñâÿ-

çåé (â îòëè÷èè îò ñêîëüæåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé, èçâåñòíîãî êàê

äèñëîêàöèÿ èëè âÿçêîå ðàçðóøåíèå), êðèòåðèé ðàçðóøåíèÿ îïèñàí â ðàáî-

òàõ Ãðèôôèòñà [72] è Èðâèíà [81]. Â òåîðèè ðàçðóøåíèÿ Ãðèôôèòñà â òâåð-
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äîì òåëå ðàñïðîñòðàíåíèå òðåùèíû äîëæíî ñîïðîâîæäàòüñÿ óìåíüøåíèåì

ýíåðãèè äåôîðìàöèè, íàêîïëåííîé â òåëå, êàê

−∆U = 2γ∆c, (3.2.1)

ãäå ∆U � èçìåíåíèå ýíåðãèè äåôîðìàöèè ñ îòðèöàòåëüíûì çíàêîì, γ �

ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ, ðàññìàòðèâàåìàÿ êàê êîíñòàíòà ìàòåðèàëà, ∆c �

ðàñøèðåíèå òðåùèíû. Ïðåîáðàçóÿ óðàâíåíèå (3.2.1), êðèòè÷åñêàÿ ñêîðîñòü

âûäåëåíèÿ ýíåðãèè îïðåäåëÿåòñÿ êàê

GIc = −∆U

∆c
= 2γ. (3.2.2)

Ñîãëàñíî óðàâíåíèþ (3.2.2), åñëè ñâÿçü ìåæäó ýíåðãèåé äåôîðìà-

öèè è ðàçìåðîì òðåùèíû èçâåñòíà, êðèòåðèé Ãðèôôèòñà ïðèìåíèì êàê

ê äèñêðåòíîìó, òàê è ê ñïëîøíîìó òåëó, â çàâèñèìîñòè îò ðàññìîòðåíèÿ

ëèáî êîíå÷íîé òðåùèíû, ëèáî áåñêîíå÷íî ìàëîãî ðàñøèðåíèÿ òðåùèíû

(∆c → dc,∆U → dU). Ïîñêîëüêó îïðåäåëåíèå ýíåðãèè äåôîðìàöèè êàê

ôóíêöèè äëèíû òðåùèíû ìîæåò áûòü ñëîæíîé çàäà÷åé, Èðâèí ïðåäïîëî-

æèë, ÷òî îáùèé ýíåðãåòè÷åñêèé áàëàíñ Ãðèôôèòñà ìîæíî ðàññìàòðèâàòü

êàê ðàáîòó, âûïîëíÿåìóþ íàïðÿæåíèåì âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû è ïå-

ðåìåùåíèåì äëÿ óäàëåíèÿ íîâîé ïîâåðõíîñòè òðåùèíû. Ïðè ðàñòÿæåíèè

(ìîäà I) íàïðÿæåíèÿ σyy ó âåðøèíû è ïåðåìåùåíèÿ uy â ëèíåéíî-óïðóãîì

òåëå ðàâíû

σyy =
KI√
2πr

, uy = 2
KI

πE∗
√
2πr, (3.2.3)

ãäå r � ðàññòîÿíèå îò âåðøèíû òðåùèíû, E∗ � êîíñòàíòà ìàòåðèàëà, çàâèñÿ-

ùàÿ îò ïëîñêîãî íàïðÿæåííîãî èëè ïëîñêîãî äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ,

KI � êîýôôèöèåíò èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèÿ. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ ðàáîòà,

ñäåëàííàÿ äëÿ ðàñêðûòèÿ òðåùèíû, ðàâíà ïîëíîé âûäåëåííîé ýíåðãèè, ÷òî
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äàåò

GIdc = 2

dc∫

0

1

2
σyy(r)uy(dc− r)dr =

2K2
I

πE∗

dc∫

0

√
dc− r

r
dr = (3.2.4)

=
2K2

I

πE∗

(π
2

)
dc⇒ GI =

K2
I

E∗ .

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ðàñøèðåíèå òðåùèíû, ðàññìàòðèâàåìîå â óðàâ-

íåíèè (3.2.4) äîëæíî áûòü áåñêîíå÷íî ìàëûì. Ïîñêîëüêó óðàâíåíèå (3.2.4)

ïîêàçûâàåò ýêâèâàëåíòíîñòü êîýôôèöèåíòà èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé è

ñêîðîñòü âûäåëåíèÿ ýíåðãèè, Èðâèí ïåðåîïðåäåëèë óðàâíåíèå (3.2.2) êàê

êðèòåðèé ðàçðóøåíèÿ, îñíîâàííûé íà êðèòè÷åñêîì êîýôôèöèåíòå èíòåí-

ñèâíîñòè íàïðÿæåíèé.

KI = KIc. (3.2.5)

Åñëè âêëþ÷èòü ïëàñòè÷åñêóþ äåôîðìàöèþ, àíàëîãè÷íóþ óðàâíåíèþ

Óèëüÿìcà â ëèíåéíîé óïðóãîñòè, òî íàïðÿæåíèÿ âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû

îïðåäåëÿþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñî ñëåäóþùåé ôîðìóëîé

σij = AσY r
λσ̃ij(θ), (3.2.6)

ãäå A � íåèçâåñòíûé êîýôôèöèåíò è σY � ïðåäåë òåêó÷åñòè. Ïîäñòàâëÿÿ

óðàâíåíèå (3.2.6) â çàêîí ñòåïåííîãî óïðî÷íåíèÿ

εij
εY

= α

(
σe
σY

)n−1
Sij

σY
, (3.2.7)

ãäå α � ïàðàìåòð ìàòåðèàëà, n � ïîêàçàòåëü äåôîðìàöèîííîãî óïðî÷íåíèÿ,

äåôîðìàöèÿ âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà êàê

εij = αAnεY r
λnε̃ij(θ), (3.2.8)

à ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïëîòíîñòü ýíåðãèè äåôîðìàöèè ðàâíà

w =

∫
σijdεij = αAn+1σY εY r

λ(n+1)w̃(θ). (3.2.9)
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Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî, ïîñêîëüêó çíà÷åíèÿ ïîêàçàòåëÿ äåôîðìàöèîí-

íîãî óïðî÷íåíèÿ â ìåòàëëàõ íàõîäèòñÿ â äèàïàçîíå îò 0.1 äî 0.5, óðàâ-

íåíèå (3.2.7) êàñàåòñÿ òîëüêî ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè ñ áîëåå ñèëüíîé

ñèíãóëÿðíîñòüþ è, òàêèì îáðàçîì, óïðóãàÿ äåôîðìàöèÿ íå ó÷èòûâàåòñÿ â

óðàâíåíèè (3.2.8). Âûðàæàÿ J-èíòåãðàë â ïîëÿðíîé ñèñòåìå êîîðäèíàò,

ïîëó÷èì ñëåäóþùåå âûðàæåíèå

J = r

∮ [
w cos θ − σijnj

∂ui
∂x

]
dθ. (3.2.10)

Äëÿ J-èíòåãðàëà, íå çàâèñÿùåãî îò ïóòè, ñòåïåíü r â óðàâíåíèè (3.2.9)

äîëæíà áûòü ðàâíîé -1, òîãäà

λ(n+ 1) = −1 ⇒ λ = − 1

n+ 1
. (3.2.11)

Ïîäñòàâèâ ïåðåìåùåíèÿ ur è uθ (ïîëó÷åííûå èç ñîîòíîøåíèÿ

äåôîðìàöèÿ-ïåðåìåùåíèÿ) â óðàâíåíèå (3.2.10), Õàò÷èíñîí [77], Ðàéñ è

Ðîçåíãðåí [136] âû÷èñëèëè íåèçâåñòíûé êîýôôèöèåíò A êàê

An+1 =
J

ασY εY In
, (3.2.12)

ãäå In ïîñòîÿííàÿ, îïðåäåëÿåìàÿ ïîäûíòåãðàëüíûì âûðàæåíèåì â J-

èíòåãðàëå. Â îõâàòûâàþùåé âåðøèíó òðåùèíû îáëàñòè íàïðÿæåíèÿ è äå-

ôîðìàöèè â ïëàñòè÷åñêîì ìàòåðèàëå ñ óïðî÷íåíèåì ïî ñòåïåííîé ôóíêöèè

ñîãëàñíî ðåøåíèþ Õàò÷èíñîíà, Ðàéñà, Ðîçåíãðåíà ïðåäñòàâëÿþòñÿ êàê

σij = σY

(
J

ασY εY Inr

) 1

n+1

σ̃ij(θ), (3.2.13)

εij = αεY

(
J

ασY εY Inr

) n
n+1

ε̃ij(θ), (3.2.14)

ãäå èíòåíñèâíîñòü ñèíãóëÿðíîãî ïîëÿ íàïðÿæåíèé è äåôîðìàöèé õàðàêòå-

ðèçóåòñÿ çíà÷åíèåì J-èíòåãðàëà.

Ìîæíî êîíñòàòèðîâàòü, ÷òî ïî ñóùåñòâó ïðåäñòàâëåíèÿ (3.2.3), (3.2.4)

âêóïå ñ (3.2.14) è (3.2.14), çàäàþùèå ñèíãóëÿðíûå ïîëÿ íàïðÿæåíèé ó âåð-

øèíû òðåùèíû, çàëîæèëè îñíîâó ñîâðåìåííîé êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè

87



ðàçðóøåíèÿ. Âìåñòå ñ òåì, ýòè æå ïðåäñòàâëåíèÿ âíîñÿò íåîïðåäåëåííîñòü

â ïðèìåíåíèè êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ê àòîìèñòè÷åñêèì ñèñòåìàì, ãäå

äåéñòâóþò ìåæàòîìíûå ñâÿçè êîíå÷íîé âåëè÷èíû, è, ñëåäîâàòåëüíî, íå

ìîæåò ñóùåñòâîâàòü ïðèñóùåé äëÿ êîíòèíóàëüíîé òåîðèè ñèíãóëÿðíîñòè

ïîëÿ íàïðÿæåíèé.

3.3. Îáçîð ñîâðåìåííîé íàó÷íîé ëèòåðàòóðû, ïîñâÿùåííîé

íàõîæäåíèþ óãëîâ íàïðàâëåíèÿ ïðîäâèæåíèÿ îñòðîãî äåôåêòà

íà îñíîâàíèè êðèòåðèåâ êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè óïðóãîãî ðàç-

ðóøåíèÿ

Ïðîáëåìà îïðåäåëåíèÿ íàïðàâëåíèÿ ðîñòà òðåùèíû è åå òðàåêòîðèè â

ðåæèìå êîìáèíèðîâàííîãî äåôîðìèðîâàíèÿ è ôîðìóëèðîâàíèå êðèòåðè-

àëüíûõ óñëîâèé, ïîçâîëÿþùèõ îòûñêàòü óãîë íàïðàâëåíèÿ ïðîäâèæåíèÿ

òðåùèíû èëè äåôåêòà, ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç øèðîêî îáñóæäàåìûõ çàäà÷ â

àêòóàëüíî-ñîâðåìåííîé êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè óïðóãîãî è íåóïðóãîãî

ðàçðóøåíèÿ [10,29,36�38,94,98�100,104,109,115,131�133,145,146,184]. Â íà-

ñòîÿùåå âðåìÿ ïðåäëîæåí öåëûé ðÿä òåîðåòè÷åñêè õîðîøî îáîñíîâàííûõ è

ýêñïåðèìåíòàëüíî ñ ïîìîùüþ ìíîãèõ ìåòîäîâ ïîäòâåðæäåííûõ ìàêðîñêî-

ïè÷åñêèõ êðèòåðèàëüíûõ óñëîâèé ïîäðàñòàíèÿ òðåùèíû [10, 29, 36�38, 94,

98�100,104,109,115,131�133,145,146,184]. Ôèçè÷åñêàÿ èíòåðïðåòàöèÿ è ôè-

çè÷åñêîå îáîñíîâàíèå êðèòåðèåâ áàçèðóåòñÿ íà ðàçëè÷íûõ ñîîáðàæåíèÿõ,

íî âñå êðèòåðèè, óêàçàííûå â ïåðå÷íå íèæå, íàøëè ñâîå øèðîêîå èñïîëü-

çîâàíèå â òåîðåòè÷åñêèõ è ïðàêòè÷åñêèõ ïðèëîæåíèÿõ, ñôåðà èõ ïðèìåíå-

íèÿ øèðîêà è ðàçíîîáðàçíà. Íàïðèìåð, â ïðàêòè÷åñêîì ïðîåêòèðîâàíèè è

äèçàéíå ðàçðóøåíèå â ñìåøàííîì ðåæèìå, êîòîðîå äåìîíñòðèðóåò êîìáè-

íàöèþ ìîðôîëîãèé, ñâÿçàííûõ ñ ÷èñòûìè ðåæèìàìè I è II, ÷àñòî ïðîèñõî-

äèò â áåòîííûõ êîíñòðóêöèÿõ, ìåòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëàõ, áèîëîãè÷åñêèõ
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ìàòåðèàëàõ è ìíîãèõ äðóãèõ, ïðèâîäÿ ê íåîæèäàííûì ïîâðåæäåíèÿì è

äåãðàäàöèè ìàòåðèàëà.

Â öåëîì, ïðåäëîæåííûå ìàêðîñêîïè÷åñêèå êðèòåðèàëüíûå óñëîâèÿ

(êðèòåðèè) ðîñòà òðåùèíû êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ïîäðàçäåëÿþòñÿ íà

÷åòûðå îñíîâíûõ êëàññà [37]: à)êðèòåðèè, èñïîëüçóþùèå ñîñòàâëÿþùèå

òåíçîðîâ äåôîðìàöèé è íàïðÿæåíèé, àññîöèèðîâàííûå ñ òðåùèíîé, ñðå-

äè êîòîðûõ íàèáîëüøåå ðàñïðîñòðàíåíèå ïîëó÷èëè êðèòåðèè ìàêñèìàëü-

íîãî îêðóæíîãî (òàíãåíöèàëüíîãî) íàïðÿæåíèÿ (ÌÎÍ) è ìàêñèìàëüíîé

îêðóæíîé äåôîðìàöèè; [10, 104]; á)ýíåðãåòè÷åñêèå êðèòåðèè, òàêèå êàê,

êðèòåðèé ìèíèìàëüíîé ôóíêöèè ïëîòíîñòè ýíåðãèè óïðóãîé äåôîðìàöèè

[36, 38, 94, 98�100, 104, 109, 115, 131�133, 145, 146]; â) óñëîâèÿ ðàñïðîñòðàíå-

íèÿ òðåùèíû, çèæäóþùèåñÿ íà ââåäåíèå â ðàññìîòðåíèå è èñïîëüçîâàíèè

ðàçëè÷íûõ ìåð ïîâðåæäåííîñòè [184]; ã) ýìïèðè÷åñêèå êðèòåðèè ðàñïðî-

ñòðàíåíèÿ äåôåêòîâ è òðåùèí, îïèðàþùèåñÿ íà ýêñïåðèìåíò [29].

Ïåðå÷èñëåííûå êðèòåðèè ðàçðóøåíèÿ ñòàëè îñíîâîïîëàãàþùèìè è

êëàññè÷åñêèìè è íàøëè ñâîå øèðîêîå òåîðåòè÷åñêîå è ïðàêòè÷åñêîå ïðèìå-

íåíèå. Òåì íå ìåíåå, ìíîãèå çàäà÷è è âîïðîñû îñòàþòñÿ íåðàçðåøåííûìè

è îòêðûòûìè è â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðîäîëæàþò ïîÿâëÿòüñÿ íîâûå ôîð-

ìóëèðîâêè êðèòåðèåâ. Òàê, â ñòàòüå [10] áûë ñôîðìóëèðîâàí íîâûé êðè-

òåðèé ðàçðóøåíèÿ, îñíîâàííûé íà òîì, ÷òî õðóïêîå ðàçðóøåíèå ïðîèñõî-

äèò, êîãäà ãðàäèåíò äåôîðìàöèè äîñòèãàåò ñâîåãî ïðåäåëüíîãî çíà÷åíèÿ.

Åùå îäèí èíòåðåñíûé ïîäõîä áûë ïðåäëîæåí â [104]. Àâòîðàìè ïðåäëî-

æåí íîâûé êðèòåðèé ðàçðóøåíèÿ, îñíîâàííûé íà èäåå äîñòèæåíèÿ ãðà-

äèåíòîì äåôîðìàöèè ñâîåãî ïðåäåëüíîãî çíà÷åíèÿ â ìîìåíò ðàçðóøåíèÿ.

Íîâûé êðèòåðèàëüíûé ïîäõîä ê ðàçðóøåíèþ ïðåäëàãàåòñÿ â [36], ñîãëàñíî

êîòîðîìó äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ è ðàñ÷åòà òðàåêòîðèè òðåùèíû ïðè êîì-

áèíèðîâàííûõ íàãðóæåíèÿõ ìîæíî îïèðàòüñÿ íà ýêñòðåìàëüíîå çíà÷åíèå

îñðåäíåííûõ íàïðÿæåíèé â îõâàòûâàþùåé îêðåñòíîñòü âåðøèíû òðåùè-
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íû îáëàñòè. Äîïîëíèòåëüíî âûäâèãàþòñÿ êðèòåðèè óñðåäíåííîé ôóíêöèè

ïëîòíîñòè ýíåðãèè óïðóãîé äåôîðìàöèè íà îñíîâàíèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ

äàííûõ ñòàòè÷åñêèõ èñïûòàíèé íà öèêëè÷åñêîå íàãðóæåíèå îáðàçöîâ äâóõ

òèïîâ: îáðàçöîâ ñî ñâàðíûìè øâàìè è îáðàçöîâ ñ îñòðûìè è çàòóïëåííû-

ìè V-îáðàçíûìè âûðåçàìè. Â ðàìêàõ åäèíîãî ïîäõîäà âåëè÷èíà ïëîòíîñòè

ýíåðãèè óïðóãîé äåôîðìàöèè óñðåäíÿåòñÿ ïî îáëàñòè ñ âûñîêèìè íàïðÿ-

æåíèÿìè (ïî îáëàñòè êîíöåíòðàöèè íàïðÿæåíèé). Â ñëó÷àå òóïîãî âûðåçà

èññëåäóåìàÿ îáëàñòü èìååò äîñòàòî÷íî ñëîæíóþ ôîðìó è åå øèðèíà îöå-

íèâàåòñÿ â îðòîãîíàëüíîì ê âûðåçó íàïðàâëåíèè. Äëÿ îñòðûõ âûðåçîâ â

ïëîñêèõ çàäà÷àõ îáúåì, ïî êîòîðîìó ïðîèçâîäèòñÿ óñðåäíåíèå, ïðèíèìàåò

ôîðìó êðóãà èëè êðóãîâîãî ñåêòîðà.

Ïåðâîñòåïåííûì àñïåêòîì â èçó÷åíèè òðàåêòîðèè ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðå-

ùèí è äåôåêòîâ ÿâëÿåòñÿ íàõîæäåíèå óãëà íàïðàâëåíèÿ ïîäðàñòàíèÿ äå-

ôåêòà â óñëîâèÿõ êîìáèíèðîâàííîãî íàãðóæåíèÿ. Ñ öåëüþ îïðåäåëåíèÿ

íàïðàâëåíèÿ ðîñòà òðåùèíû â [104] îáñóæäàþòñÿ äâà îñíîâíûõ ïóòè: ãëî-

áàëüíûé (èíòåãðàëüíûé) è ëîêàëüíûé (èíêðåìåíòàëüíûé) ïîäõîäû. Ïðè

ýòîì ïðèìåíÿåòñÿ êðèòåðèàëüíîå óñëîâèå � óñëîâèå äîñòèæåíèå ìàêñèìóìà

òàíãåíöèàëüíûì íàïðÿæåíèåì íà íåêîòîðîì ðàññòîÿíèè îò êîí÷èêà îñòðîé

òðåùèíû. Â ñîîòâåòñòâèè ñ äàííûì êðèòåðèåì äåôåêò (òðåùèíà) íà÷èíà-

åò ðàñòè â íàïðàâëåíèè äåéñòâèÿ ÌÎÍ è ìàòåìàòè÷åñêàÿ ôîðìóëèðîâêà

êðèòåðèàëüíîãî óñëîâèÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ â ñëåäóþùåé ôîðìå:

∂σθθ
∂θ

= 0,
∂2σθθ
∂θ2

< 0, (3.3.1)

ãäå σθθ � òàíãåíöèàëüíàÿ êîìïîíåíòà íàïðÿæåíèÿ íà íåêîòîðîì çàäàííîì

(èçâåñòíîì) ðàññòîÿíèè îò âåðøèíû îñòðîé òðåùèíû â ïîëÿðíûõ êîîðäè-

íàòàõ r, θ, ñîîòíåñåííûõ ñ âåðøèíîé òðåùèíû.

Ïðè ïðàêòè÷åñêîì èíæåíåðíîì ïðèìåíåíèè êðèòåðèÿ ÌÎÍ (3.3.1) â ïî-

äàâëÿþùåì áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ â êðèòåðèàëüíîå óñëîâèå (3.3.1) âíîñÿò
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èçâåñòíîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå Ì. Óèëüÿìñà, â êîòîðîì ñîõðà-

íÿþò èñêëþ÷èòåëüíî ïåðâîå äîìèíèðóþùåå (ïðåîáëàäàþùåå) â îêðåñòíî-

ñòè âåðøèíû òðåùèíû ñëàãàåìîå [131, 132]. Îäíàêî, ïðè ýòîì ïîäõîä íå

ïðèíèìàåò âî âíèìàíèå çàâèñèìîñòü óãëà íàïðàâëåíèÿ îò ðàññòîÿíèÿ îò

âåðøèíû òðåùèíû, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ïðèíöèïèàëüíûì ìîìåíòîì â ìåõàíèêå

ðàçðóøåíèÿ. Êðèòè÷åñêîå ðàññòîÿíèå îò âåðøèíû ìàêðîñêîïè÷åñêîé òðå-

ùèíû ÿâëÿåòñÿ êîðåííûì è ôóíäàìåíòàëüíûì ïîíÿòèåì ìåõàíèêè ðàçðó-

øåíèÿ. Èìåííî ýòî ðàññòîÿíèå è ôèãóðèðóåò â êðèòåðèè äëÿ âû÷èñëåíèÿ

ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ îêðóæíîé êîìïîíåíòû íàïðÿæåíèÿ (îñîáåííî ýòî

ñòàíîâèòñÿ âàæíûì ïðè èñïîëüçîâàíèè ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêîãî ðàçëîæå-

íèÿ ïîëåé, àññîöèèðîâàííûõ ñ âåðøèíîé òðåùèíû).

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî êðèòåðèàëüíîå óñëîâèå, áàçèðóþùååñÿ íà

ìàêñèìàëüíîì çíà÷åíèè îêðóæíîé êîìïîíåíòû íàïðÿæåíèé, íå ó÷èòûâà-

åò âèä íàïðÿæåííîãî ñîñòîÿíèÿ è íå çàâèñèò îò òîãî, êàêîå ñîñòîÿíèå â

äåéñòâèòåëüíîñòè îñóùåñòâëÿåòñÿ: ïëîñêîå äåôîðìèðîâàííîå èëè ïëîñêîå

íàïðÿæåííîå. Â ñèëó óêàçàííîé ïðè÷èíû ÷àñòî îáðàùàþòñÿ ê êðèòåðèþ

ìèíèìàëüíîé ôóíêöèè ïëîòíîñòè óïðóãîé ýíåðãèè äåôîðìàöèè [131, 132].

Ìàòåìàòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå êðèòåðèÿ èìååò âèä

∂S

∂θ
= 0,

∂2S

∂θ2
> 0, S =

1

2µ

[κ
8
(σrr + σθθ)

2 − σrrσθθ + σ2rθ

]
(3.3.2)

ãäå S � ôóíêöèÿ ïëîòíîñòè ýíåðãèè óïðóãîé äåôîðìàöèè, µ � ìîäóëü ñäâè-

ãà, κ � ïîñòîÿííàÿ ïëîñêîé çàäà÷è òåîðèè óïðóãîñòè: κ = 3− 4ν äëÿ ïëîñ-

êîãî äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ, κ = (3 − ν)/(1 + ν) äëÿ ïëîñêîãî íà-

ïðÿæåííîãî ñîñòîÿíèÿ.

Â ðàìêàõ êðèòåðèÿ, îñíîâàííîãî íà ìèíèìàëüíîé ôóíêöèè ïëîòíîñòè

ýíåðãèè óïðóãîé ýíåðãèè, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ ëîêàëüíûì êðèòåðèåì, ðàñ-

ñìàòðèâàåòñÿ è àíàëèçèðóåòñÿ ýëåìåíò êîíòèíóóìà, íàõîäÿùèéñÿ íåïî-

ñðåäñòâåííî ïåðåä âåðøèíîé òðåùèíû. Ñîãëàñíî êðèòåðèþ ìèíèìàëüíîé
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ôóíêöèè ïëîòíîñòè óïðóãîé ýíåðãèè òðåùèíà ïîëó÷àåò âîçìîæíîñòü ðàñ-

ïðîñòðàíÿòüñÿ, åñëè íàêîïëåííàÿ ýíåðãèÿ dW ýëåìåíòà îáúåìà dV , íà-

õîäÿùåãîñÿ íåïîñðåäñòâåííî ïåðåä âåðøèíîé îñòðîé òðåùèíû, äîñòèãà-

åò ñâîåãî êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ. Ïðåäïîëàãàåòñÿ [145, 146], ÷òî ôóíêöèÿ

ïëîòíîñòè ýíåðãèè äåôîðìàöèè S îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì:

dW/dV = S/r, ãäå r � ðàññòîÿíèå îò êîí÷èêà òðåùèíû. Ôóíêöèÿ ïëîòíî-

ñòè ýíåðãèè äåôîðìàöèé S, çàïàñåííîé ýëåìåíòîì îáúåìà V , ìîæåò áûòü

çàïèñàíà êàê

S = r
dW

dV
= r

[
1

2E
(σ2rr + σ2θθ + σ2zz)

]
−

−r
[
ν

E
(σrrσθθ + σrrσzz + σzzσθθ)−

1

2G
(σ2rθ + σ2rz + σ2zθ)

]
,
(3.3.3)

ãäå dW/dV íîñèò íàçâàíèå ôóíêöèè ïëîòíîñòè ýíåðãèè äåôîðìàöèé; E �

ìîäóëü Þíãà, G = E/(2(1 + ν)) � ìîäóëü ñäâèãà. Èñêëþ÷àÿ êîìïîíåíòó

òåíçîðà íàïðÿæåíèé σzz èç ïîñëåäíåãî óðàâíåíèÿ, ìîæíî óïðîñòèòü âûðà-

æåíèå (3.3.3) äëÿ ïëîñêîé çàäà÷è òåîðèè óïðóãîñòè

S = r
dW

dV
=

r

2G

[
κ+ 1

8
(σ2rr + σ2θθ)− σrrσθθ + σ2rθ

]
. (3.3.4)

Â ðàáîòàõ [145,146] Äæ. Ñè ïðåäëîæèë íîâóþ êîíöåïöèþ ÿäðà, êîòîðîå

ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îáëàñòü âîêðóã âåðøèíû òðåùèíû, êîòîðàÿ äî ýòîãî

íå ðàññìàòðèâàëàñü â ôèçè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ èç-çà ïðîáëåì ñ ïðèìå-

íåíèåì ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä íà äàííûõ ðàññòîÿíèÿõ. Îí îïðåäåëèë

ðàçìåðû ÿäðà ÷åðåç òàêóþ õàðàêòåðèñòèêó, êàê ïëîòíîñòü ýíåðãèè äåôîð-

ìàöèé, è îòìåòèë íåîáõîäèìîñòü åãî ó÷¼òà â àíàëèòè÷åñêèõ ðåøåíèÿõ. Â

ðàáîòå [94] ïîäðîáíî îáñóæäàëñÿ êðèòåðèé ïëîòíîñòè ýíåðãèè äåôîðìà-

öèé, à òàêæå íåîáõîäèìîñòü åãî ýêñïåðèìåíòàëüíîé âåðèôèêàöèè. Â ñâÿçè

ñ ïðîãðåññèâíûì ðàçâèòèåì âû÷èñëèòåëüíîé è ýêñïåðèìåíòàëüíîé òåõíèêè

ñòàëî âîçìîæíûì ïðîâåñòè òàêóþ âåðèôèêàöèþ. Â [36] áûëè ðàññìîòðåíû

ðàçëè÷íûå êðèòåðèè ðàçðóøåíèÿ, è, îïèðàÿñü íà ýêñïåðèìåíòàëüíûå èñ-
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ñëåäîâàíèÿ è òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû, äàíà îöåíêà âîçìîæíîñòè ïðèìå-

íåíèÿ ðàçëè÷íûõ êðèòåðèåâ äëÿ îïðåäåëåíèÿ íàïðàâëåíèÿ ðîñòà òðåùèíû.

Àâòîðàìè ðàáîòû [109] áûë ïðîàíàëèçèðîâàí ðÿä êðèòåðèåâ ðàçðóøåíèÿ

(êðèòåðèé ïëîòíîñòè ýíåðãèè äåôîðìàöèé, ìàêñèìàëüíîãî òàíãåíöèàëüíî-

ãî íàïðÿæåíèÿ è ìàêñèìàëüíîé îêðóæíîé äåôîðìàöèè) è íà îñíîâå ýêñïå-

ðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ äàííûõ áûëà ïðåäëîæåíà ìîäèôèöèðîâàí-

íàÿ ôîðìà êðèòåðèÿ ìàêñèìàëüíîé îêðóæíîé äåôîðìàöèè, ó÷èòûâàþùàÿ

T-íàïðÿæåíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî óäåðæàíèå Ò-íàïðÿæåíèÿ â àñèìïòîòè÷å-

ñêîì ðåøåíèè ïðèâîäèò ê õîðîøåìó îïèñàíèþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ,

îäíàêî àâòîðû ñòàòüè [109] îãðàíè÷èëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíûìè èññëåäîâà-

íèÿìè ëèøü äëÿ îäíîãî òèïà îáðàçöà (ïîëóäèñê ñ íàäðåçîì) è äëÿ îäíî-

ãî ìàòåðèàëà (áåòîí). Ðàññìîòðåí ðàñøèðåííûé êðèòåðèé ìàêñèìàëüíîé

îêðóæíîé äåôîðìàöèè òîëüêî äëÿ îäíîãî çíà÷åíèÿ êðèòè÷åñêîãî ðàññòîÿ-

íèÿ îò êîí÷èêà òðåùèíû. Ãðàôèêè, ïðåäñòàâëåííûå â [109], íå ïîçâîëÿþò

ãîâîðèòü î õîðîøåì ñîãëàñîâàíèè ðåçóëüòàòîâ ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè

òî÷êàìè è òåîðåòè÷åñêèìè îöåíêàìè. Òàêèì îáðàçîì, íåëüçÿ óòâåðæäàòü

î çíà÷èòåëüíûõ ïðåèìóùåñòâàõ ìîäèôèöèðîâàííîãî êðèòåðèÿ ìàêñèìàëü-

íîé îêðóæíîé äåôîðìàöèè ïåðåä äðóãèìè êðèòåðèÿìè ðàçðóøåíèÿ. Äëÿ

áîëåå òî÷íîé îöåíêè ðåçóëüòàòîâ íåîáõîäèìû áîëåå øèðîêèå ýêñïåðèìåí-

òàëüíûå äàííûå è àíàëèç ðàçëè÷íûõ òèïîâ îáðàçöîâ è ìàòåðèàëîâ. Â [132]

áûë ðàçðàáîòàí íîâûé ïîäõîä ê ïðîãíîçèðîâàíèþ ðàçðóøåíèÿ ìàòåðèàëîâ,

ó÷èòûâàþùèé âëèÿíèå Ò-íàïðÿæåíèÿ íà ðàñïðåäåëåíèå ýíåðãèè óïðóãîé

äåôîðìàöèè â îêðåñòíîñòè òðåùèíû. Ýêñïåðèìåíòû íà áðàçèëüñêîì äèñêå

è ïîëóêðóãëîì îáðàçöå ïîäòâåðäèëè âûñîêóþ òî÷íîñòü íîâîãî êðèòåðèÿ.

Âàæíûì âûâîäîì ðàáîòû [132] ñòàëî ïîä÷¼ðêèâàíèå íåîáõîäèìîñòè ó÷¼òà

T-íàïðÿæåíèÿ â àíàëèçå ðàçðóøåíèÿ ìàòåðèàëîâ.

Öåëüþ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàñ÷åò óãëà íàïðàâëåíèÿ ðî-

ñòà òðåùèíû â ïëàñòèíå ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé, ãäå äëèíà òðåùèíû
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ìíîãî ìåíüøå äëèíû ñòîðîíû ïëàñòèíû, äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåò-

ðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äè-

íàìèêè. Äëÿ äàííîé êîíôèãóðàöèè, ñóùåñòâóþò òî÷íûå âûðàæåíèÿ äëÿ

ìàñøòàáíûõ ìíîæèòåëåé ïîëíîãî àñèìïòîòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ Ì. Óè-

ëüÿìñà [18, 75, 164, 165], êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ óãëîâ ðàñ-

ïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû ïî äâóì êðèòåðèÿì: êðèòåðèþ ìàêñèìàëüíîãî òàí-

ãåíöèàëüíîãî íàïðÿæåíèÿ è êðèòåðèþ ìèíèìóìà ïëîòíîñòè ýíåðãèè óïðó-

ãîé äåôîðìàöèè. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêîãî ïðåäñòàâëå-

íèÿ ïîëÿ íàïðÿæåíèé íåîáõîäèìî çàäàòü ðàññòîÿíèå, íà êîòîðîì áóäåò ðàñ-

ñìàòðèâàòüñÿ òàíãåíöèàëüíîå íàïðÿæåíèå èëè ôóíêöèÿ ïëîòíîñòè ýíåðãèè

óïðóãîé äåôîðìàöèè S. Ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëè-

ðîâàíèÿ ñðàâíèâàëèñü ñ ðåçóëüòàòàìè, ïðèâåäåííûìè â ðàáîòå [17]. Ïîëó-

÷åííûå ñîïîñòàâëåíèÿ ïðèâåäåíû â òàáëèöàõ 1�5 ïðèëîæåíèÿ 1.

3.4. Äåòàëè ìîäåëèðîâàíèÿ äèñêðåòíîé ìîäåëè ðàñïðîñòðà-

íåíèÿ òðåùèíû â ìåäíîé ïëàñòèíå ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé

Â ðàìêàõ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ïðîâåäåíî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå

ìîäåëèðîâàíèå ðàñïðîñòðàíåíèÿ öåíòðàëüíîé òðåùèíû â FCC-ìåäíîé ïëà-

ñòèíå, íàõîäÿùåéñÿ â óñëîâèÿõ ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ.

Â êà÷åñòâå îáúåêòà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ áûëà

âûáðàíà ïëàñòèíêà ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé FCC-ìåäè ñî ñêâîçíîé öåíòðàëü-

íîé òðåùèíîé. Íà ðèñ. 3.1 ïðåäñòàâëåíà ñõåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü, ãäå îñè x, y,

z ñîîòâåòñòâóþò ïîëîæèòåëüíûì íàïðàâëåíèÿì. Â ðåøåòêå ìîíîêðèñòàëëà

îñíîâíûìè íàïðàâëåíèÿìè ÿâëÿþòñÿ [100], [010] è [001]. Ðàçìåðû ïëàñòèíû

îïðåäåëåíû äëèíîé L, øèðèíîé W , òîëùèíîé H, ïðè÷åì L : W = 1.

Äëÿ ñîçäàíèÿ òðåùèíû áûëî óäàëåíî íåñêîëüêî ðÿäîâ àòîìîâ èç èñõîä-

íîé ñòðóêòóðû. Ðàçìåðû ìîäåëèðîâàíèÿ âàðüèðîâàëèñü, à ïåðèîäè÷åñêèå
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Ðèñ. 3.1: Ñõåìà ãåîìåòðè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè ìîäåëè FCC-ìåòàëëè÷åñêîé

ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé

ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ áûëè èñïîëüçîâàíû êàê â äâóõ, òàê è â òðåõ íàïðàâ-

ëåíèÿõ. ×èñëåííûå ýêñïåðèìåíòû ïðîâîäèëèñü â ÿ÷åéêå ìîäåëèðîâàíèÿ ñ

ïîðÿäêà 400 òûñÿ÷àìè àòîìîâ, à â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ èõ ÷èñëî äîõîäèëî

äî 800 òûñÿ÷.

Äëÿ ïîääåðæàíèÿ òåìïåðàòóðíîãî ðåæèìà èñïîëüçîâàëñÿ òåðìîñòàò

Íîéçà-Ãóâåðà [76] â êàíîíè÷åñêîì (NVT) àíñàìáëå. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ

ïðîöåññà ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû ïðè ìåõàíè÷åñêîì íàãðóæåíèè, èñ-

ïîëüçîâàëàñü ïðîãðàììà, íàïèñàííàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì êîäà LAMMPS, ñ

øàãîì èíòåãðèðîâàíèÿ 1 ôåìòîñåêóíäà. Ñêîðîñòü äåôîðìàöèè ïðè çàäàí-

íûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ èçìåíÿëàñü â äèàïàçîíå îò 0.001 1/ôñ äî 0.04

1/ôñ.

Íàêîíåö, óãëû íàïðàâëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû áûëè îïðåäå-

ëåíû íà îñíîâå èçîáðàæåíèé ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû, èñïîëüçóÿ èíñòðóìåíòû

ïðîãðàììû âèçóàëèçàöèè OVITO (Open Visualization Tool) [204]. Â ðåçóëü-

òàòå ïðèìåíåíèÿ äàííîãî ìåòîäà áûë ïîëó÷åí äèàïàçîí çíà÷åíèé óãëîâ,

êîòîðûé ìîã âàðüèðîâàòüñÿ â çàâèñèìîñòè îò âûáðàííîãî ñïîñîáà èçìåðå-
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íèÿ, ñ ïîãðåøíîñòüþ â 1-2 ãðàäóñà.

3.5. Ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ

ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé ìåäíîé ïëàñòèíû

ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé

Íà ðèñ. 3.2 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèÿ îò âðåìåíè â ïëàñòèíå, íà-

ãðóæåííîé â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè.

Ðèñ. 3.2: Êðèâûå çàâèñèìîñòè èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèÿ â ìåäíîé ïëà-

ñòèíå ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè ïðè ðàçëè÷íûõ

çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ

Íà ðèñ. 3.3-3.13 ïðèâåäåíû ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ñ òå÷åíèåì âðåìåíè äëÿ

ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà M e. Öâåòîì ïîêàçàíî ðàñïðåäåëåíèå êîì-

ïîíåíò σ11, σ22 è σ12 òåíçîðà íàïðÿæåíèé. Çíà÷åíèÿ âûâîäÿòñÿ â äèàïàçîíå

îò -20 ÃÏà äî 20 ÃÏà.
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.3: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.3, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10

ïñ, ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.4: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.3, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10

ïñ, ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.5: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.3, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10

ïñ, ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.6: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.5, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10

ïñ, ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.7: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.5, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10

ïñ, ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.8: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.5, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10

ïñ, ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.9: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.7, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10

ïñ, ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.10: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.7, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10

ïñ, ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.11: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.7, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10

ïñ, ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.12: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿM e = 1, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10 ïñ,

ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.13: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿM e = 1, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10 ïñ,

ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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a) á)

â) ã)

ä) å)

Ðèñ. 3.14: Ïðîöåññ ïîäðàñòàíèÿ äåôåêòà äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿM e = 1, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 0 ïñ, á) 5 ïñ, â)10 ïñ,

ã)12 ïñ, ä)15 ïñ, å)20 ïñ
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Íà ðèñ. 3.15 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèÿ îò âðåìåíè ïðè äëèíå

òðåùèíû ñîñòàâëÿþùåé 5%, 10% è 20% îò äëèíû ïëàñòèíû.

Ðèñ. 3.15: Çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé îò âðåìåíè äëÿ ðàçíûõ

äëèí òðåùèíû â FCC-ìåäíîé ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíå

Åñëè óâåëè÷èòü íà÷àëüíûå ðàçìåðû òðåùèíû (äëèíó), ìîæíî îòìåòèòü,

÷òî óìåíüøàåòñÿ ìàêñèìàëüíîå íàïðÿæåíèå ñèñòåìû. Èçâåñòíî, ÷òî ïðî÷-

íîñòü õðóïêèõ òâåðäûõ òåë óìåíüøàåòñÿ îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíà êâàä-

ðàòíîìó êîðíþ îò ðàçìåðà òðåùèíû. Âèäíî, ÷òî ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ íà-

õîäÿòñÿ â ñîãëàñèè ñ ýòèì ôàêòîì.

Íà ðèñ. 3.16 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèÿ îò âðåìåíè ïðè ðàç-

ëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóð. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü ïðè ðàçíûõ

òåìïåðàòóðàõ. Êðîìå òåìïåðàòóðû 300Ê ðàññìàòðèâàëàñü ìîäåëü ñ òåì-

ïåðàòóðîé 500Ê (òåìïåðàòóðà ðåêðèñòàëëèçàöèè ìåäè 453-573Ê) è 1000Ê

(âûñîêàÿ òåìïåðàòóðà, òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ ìåäè 1358Ê).

Èç ãðàôèêà 3.16 ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî ÷åì âûøå òåìïåðàòóðà ñèñòåìû,

òåì ïîçæå ïðîèñõîäèò ðàçðûâ ïëàñòèíû è òåì áîëüøåå íàïðÿæåíèå âîçíè-
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Ðèñ. 3.16: Çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé îò âðåìåíè â ìîíîêðè-

ñòàëëè÷åñêîé FCC-ìåäíîé ïëàñòèíå ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé ïðè ðàçëè÷-

íûõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóð

êàåò.

Äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ íàãðóæåíèÿ èçìåðÿëèñü óãëû

ïðîäâèæåíèÿ òðåùèíû. Óãîë α èçìåðÿëñÿ ìåæäó îñüþ îðäèíàò è íàïðàâ-

ëåíèåì ïðîäâèæåíèÿ òðåùèíû ñëåâà, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 3.17.

Â òàáëèöå 1 ïåðå÷èñëåíû ïàðàìåòðû ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ, ñîîò-

âåòñòâóþùèå èì çíà÷åíèÿ ñêîðîñòåé äåôîðìàöèè ïëàñòèíû è ïîëó÷åííûå

èç ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ óãëû ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðå-

ùèíû.
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Ðèñ. 3.17: Ñõåìà îïðåäåëåíèÿ óãëà ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû α

Òàáëèöà 1

Óãëû ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ M e

Ïàðàìåòð

ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e

Ñêîðîñòü

äåôîðìàöèè ε22

Ñêîðîñòü

äåôîðìàöèè ε12

Óãîë ðàñïðî-

ñòðàíåíèÿ òðå-

ùèíû α

0.1 0.00027 0.00174 115

0.2 0.00055 0.00169 118

0.3 0.00083 0.0016 122

0.4 0.00111 0.00152 125

0.5 0.00138 0.00138 135

0.6 0.00166 0.00119 145

0.7 0.00194 0.00097 150

0.8 0.00221 0.00069 165

0.9 0.00249 0.00039 170

1 0.00194 0.0 180

111



3.6. Âûâîäû ïî ãëàâå 3

Â õîäå èññëåäîâàíèÿ ïðîâåäåíî àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ìîíîêðè-

ñòàëëè÷åñêîé FCC-ìåäíîé ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíîé ñêâîçíîé òðåùèíîé ïîä

äåéñòâèåì êîìáèíèðîâàííîãî íàãðóæåíèÿ ñ ïðèìåíåíèåì ìåòîäà ìîëåêó-

ëÿðíîé äèíàìèêè. Ïðîâåðêà äîñòîâåðíîñòè ìîäåëè è âûïîëíåííûõ ðàñ-

÷åòîâ áûëà ïðîâåäåíà íà ïðèìåðå èäåàëüíîãî íîðìàëüíîãî îòðûâà. Â ñëó-

÷àå äåéñòâèÿ íàãðóçêè, îðòîãîíàëüíîé òðåùèíå, ðàñïðîñòðàíåíèå òðåùèíû

äîëæíî ïðîèñõîäèòü îðòîãîíàëüíî íàïðàâëåíèþ äåéñòâèÿ íàãðóçêè. Ìî-

äåëüíàÿ òðåùèíà ïîêàçàëà òàêîå ðàñïðîñòðàíåíèå.

Â ðàìêàõ ðàáîòû ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ðàçìåðîâ ìîäåëè,

äëèíû òðåùèíû, òåìïåðàòóðû, ñêîðîñòè äåôîðìàöèè è ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè íàãðóæåíèÿ íà ïðî÷íîñòü ïëàñòèíû è ðîñò òðåùèíû. Îïðåäåëåíû

óãëû ðàñïðîñòðàíåíèÿ öåíòðàëüíîé òðåùèíû è ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå èõ ñ

ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ äâóõ êëàññè÷åñêèõ êðèòåðèàëüíûõ

óñëîâèé ðàçðóøåíèÿ: 1) êðèòåðèÿ ìàêñèìàëüíîãî òàíãåíöèàëüíîãî íàïðÿ-

æåíèÿ; 2) êðèòåðèÿ ìèíèìóìà ïëîòíîñòè ýíåðãèè óïðóãîé äåôîðìàöèè.

Ïîêàçàíî, ÷òî óãëû ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ

ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ, ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè, õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷àåìûìè êðèòåðèÿìè

êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ (òàáëèöû 1�5 ïðèëîæåíèÿ 1).
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Ãëàâà 4. Ïàðàëëåëüíîå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå è

êîíå÷íî-ýëåìåíòíîå ìîäåëèðîâàíèå ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ

ïëàñòèíû ñ òðåùèíîé. Ïðîöåäóðà îïðåäåëåíèÿ ìàñøòàáíûõ

êîýôôèöèåíòîâ ðÿäà Óèëüÿìñà äëÿ îáðàçöîâ ñ òðåùèíàìè íà

îñíîâå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ

Â ãëàâå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ïàðàëëåëüíîãî êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî è

ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ êîìáèíèðîâàííîãî äåôîðìè-

ðîâàíèÿ ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé è ïëàñòèíû ñ îäíèì áîêîâûì

íàäðåçîì. Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïëàñòèíû èç ìåäè è àëþ-

ìèíèÿ ñ áîêîâûì íàäðåçîì. Â èññëåäîâàíèè ïðîâîäèëîñü ñðàâíåíèå ðåçóëü-

òàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåäíîé è àëþìèíèåâîé ïëàñòèí ñ öåíòðàëüíîé òðå-

ùèíîé è ñ áîêîâûì ðàçðåçîì. Ïðèâåäåíà ïðîöåäóðà îïðåäåëåíèÿ êîýôôè-

öèåíòîâ àñèìïòîòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà íà îñíîâå ðåçóëüòàòîâ

àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.

4.1. Àñèìïòîòè÷åñêèå ïîëÿ íàïðÿæåíèé è ïåðåìåùåíèé â

îõâàòûâàþùåé âåðøèíó òðåùèíû îáëàñòè. Ðàçëîæåíèå Óèëüÿì-

ñà

Ðàçðàáîòêà àíàëèòè÷åñêèõ ðåøåíèé äëÿ îïèñàíèÿ ðàñïðåäåëåíèé íàïðÿ-

æåíèé è ïåðåìåùåíèé â òåëàõ ñ äåôåêòàìè � ýòî âàæíàÿ çàäà÷à ìåõàíèêè

ðàçðóøåíèÿ. Äëÿ äîñòèæåíèÿ ýòîé öåëè èñïîëüçóþòñÿ ðàçëè÷íûå ìåòîäû

ëèíåéíîé òåîðèè óïðóãîñòè, òàêèå êàê ìåòîäû òåîðèè ôóíêöèé êîìïëåêñ-

íîãî ïåðåìåííîãî è ìåòîä èíòåãðàëüíûõ ïðåîáðàçîâàíèé. Îäíèì èç íàèáî-

ëåå âûñîêîýôôåêòèâíûõ ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ òðàäèöèîííûé è øèðîêîèñïîëü-

çóåìûé ìåòîä ðàçëîæåíèÿ ïî ñîáñòâåííûì ôóíêöèÿì, êîòîðûé áûë ðàçðà-

áîòàí è óñîâåðøåíñòâîâàí âî ìíîãèõ ðàáîòàõ [53, 74, 75, 87, 116, 161�163],
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íà÷èíàÿ îò êëàññè÷åñêèõ ðàáîò Ì. Óèëüÿìñà [181,182], è ïî-ïðåæíåìó ÿâ-

ëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå ÷àñòî èñïîëüçóåìûõ ïîäõîäîâ äëÿ ïîëó÷åíèÿ

àíàëèòè÷åñêèõ ðåøåíèé â äàííîé îáëàñòè.

Ðàçëîæåíèå, êîòîðîå áûëî ïðåäëîæåíî Ì. Óèëüÿìñîì, ïðåäñòàâëÿåò

ñîáîé âàæíîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå ïîëåé íàïðÿæåíèé è ïåðå-

ìåùåíèé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû â òðàäèöèîííîé ëèíåéíîé ìåõàíèêå

ðàçðóøåíèÿ [53, 74, 75, 87]. Â ðàáîòàõ Ì. Óèëüÿìñà âïåðâûå ïîëó÷åíî êà-

íîíè÷åñêîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå ïîëÿ íàïðÿæåíèé, ôîðìàëü-

íî ñîäåðæàùåå áåñêîíå÷íîå êîëè÷åñòâî ñëàãàåìûõ. Â öåëîé ñåðèè ðàáîò

[98�101,116,148,177] ïîêàçàíî, ÷òî âûñøèå ïðèáëèæåíèÿ èãðàþò ñóùåñòâåí-

íóþ ðîëü, îäíàêî, êàê ïðàâèëî, óäåðæèâàþò èñêëþ÷èòåëüíî ïåðâûå äâà

ñëàãàåìûõ, â êîòîðûå âõîäèëè êîýôôèöèåíòû èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé

è Ò-íàïðÿæåíèÿ.

Â ñòàòüå [116] ïðèâåäåíî èññëåäîâàíèå àñèìïòîòè÷åñêèõ ïîëåé â íåïî-

ñðåäñòâåííîé îêðåñòíîñòè âåðøèíû òðåùèíû â ëèíåéíî óïðóãîì àíèçî-

òðîïíîì ìàòåðèàëå. Ñïåöèàëüíîå âíèìàíèå óäåëåíî ïåðâûì ÷ëåíàì ðàçëî-

æåíèÿ ïîëÿ íàïðÿæåíèé, â ÷àñòíîñòè, âûðàæåíèþ äëÿ Ò-íàïðÿæåíèÿ. Àâ-

òîðû ïðåäñòàâèëè ðåøåíèå çàäà÷è â óïðóãîé ïîñòàíîâêå äëÿ áåñêîíå÷íîé

àíèçîòðîïíîé îðòîòðîïíîé ïëàñòèíû, ñîäåðæàùåé íàêëîííóþ öåíòðàëü-

íóþ òðåùèíó, íàõîäÿùåéñÿ ïîä äåéñòâèåì îäíîîñíîãî èëè äâóõîñíîãî íà-

ãðóæåíèÿ ñ ðàçëè÷íûì ðàñïîëîæåíèåì òðåùèíû è ãëàâíûõ îñåé ñèììåòðèè

óïðóãèõ ñâîéñòâ. Áûëè ïîëó÷åíû òî÷íûå àíàëèòè÷åñêèå ðåøåíèÿ äëÿ âñåõ

êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ ó âåðøèíû òðåùèíû. Â ðåçóëüòàòå èññëåäîâà-

íèÿ áûëî äîêàçàíî, ÷òî T-íàïðÿæåíèå ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì ïàðàìåòðîì,

çàâèñÿùèì îò óïðóãèõ êîíñòàíò àíèçîòðîïíîãî ìàòåðèàëà. Êðîìå òîãî, â

ðåçóëüòàòå äàíà îöåíêà çàâèñèìîñòè Ò-íàïðÿæåíèÿ îò ñâîéñòâ ìàòåðèàëà.

Òàêèì îáðàçîì, î÷åâèäíî, ÷òî ÷ëåíû áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà, è îñîáåííî

Ò-íàïðÿæåíèå, èãðàþò ôóíäàìåíòàëüíóþ ðîëü â îïèñàíèè ïîëÿ íàïðÿæå-
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íèÿ âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû â àíèçîòðîïíîé ñðåäàõ.

Èññëåäîâàíèå, ïðîâåäåííîå â ðàìêàõ öèêëà ðàáîò [98�101,116,148,177],

áûëî ïîñâÿùåíî àíàëèçó ïîëåé íàïðÿæåíèé è ïåðåìåùåíèé âáëèçè òðåùèí

â óñëîâèÿõ ðàçëè÷íûõ ðåæèìîâ íàãðóæåíèÿ (íàãðóæåííûõ êàê â ðåæèìå I,

òàê è âî II ðåæèìå). Îäíîé èç ñïåöèàëüíûõ çàäà÷ èññëåäîâàíèÿ áûëî ïîëó-

÷åíèå òî÷íûõ îöåíîê ïîëåé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû, êîòîðûå ìîãóò áûòü

èñïîëüçîâàíû äëÿ âû÷èñëåíèÿ è àíàëèçà ïðîòÿæåííîñòè íåëèíåéíîé çîíû

è çîíû ïðîöåññà ðàçðóøåíèÿ â êâàçèõðóïêèõ ìàòåðèàëàõ. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ

ìíîæèòåëåé âûñøèõ ÷ëåíîâ ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà (îáîáùåííûõ êîýôôè-

öèåíòîâ), êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ àïïðîêñèìàöèè ìåõàíè÷åñêèõ ïîëåé,

áûë ïðèìåíåí ðåãðåññèîííûé ìåòîä, îñíîâàííûé íà ðåçóëüòàòàõ ÷èñëåííûõ

ðàñ÷åòîâ. Äëÿ àíàëèçà èñïîëüçîâàëèñü äâóìåðíûå ÷èñëåííûå ìîäåëè, à äëÿ

ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ áûëà èñïîëüçîâàíà âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà ANSYS

FE. Â ðàáîòàõ [98�101, 116, 148, 177] áûëè ðàññìîòðåíû ðàçëè÷íûå àñïåê-

òû, ñâÿçàííûå ñ îïèñàíèåì ïîëåé íàïðÿæåíèé è ïåðåìåùåíèé ñ ïîìîùüþ

ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà. Îòäåëüíîå âíèìàíèå áûëî óäåëåíî ñõîäèìîñòè êî-

ýôôèöèåíòîâ ïåðâûõ íåñêîëüêèõ ÷ëåíîâ ðàçëîæåíèÿ ðÿäà, èõ àáñîëþòíûõ

çíà÷åíèé è çíà÷èìîñòè äëÿ òî÷íîé àïïðîêñèìàöèè íàïðÿæåíèé. Ñëåäîâà-

òåëüíî, ïðåäñòàâëåíèå ïîëÿ íàïðÿæåíèé ñ ó÷åòîì âûñøèõ ïðèáëèæåíèé �

âàæíàÿ çàäà÷à, ðåøåíèå êîòîðîé íåîáõîäèìî äëÿ ïðàâèëüíîãî è òî÷íîãî

îïèñàíèÿ ïîëÿ íàïðÿæåíèé ó âåðøèíû òðåùèíû â ëèíåéíî óïðóãîì òåëå.

Äëÿ íàõîæäåíèÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è èñïîëüçóþòñÿ ðàçëè÷íûå òåîðåòè-

÷åñêèå, ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ÷èñëåííûå ìåòîäû. Â íàñòîÿùåé äèññåðòà-

öèîííîé ðàáîòå âûïîëíåíî ïîñòðîåíèå ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà è îïðå-

äåëåíèå êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ ñ ïîìîùüþ ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíî-

äèíàìè÷åñêîãî è êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî ìîäåëèðîâàíèé.

Êîìïüþòåðíîå èìèòàöèîííîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ äåôîðìèðîâà-

íèÿ è ðàçðóøåíèÿ èìååò ïåðâîñòåïåííîå èíæåíåðíîå çíà÷åíèå è ïîçâîëÿåò
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êîëè÷åñòâåííî îöåíèòü ðàçðóøåíèå ìàòåðèàëà ïîä äåéñòâèåì ðàçëè÷íûõ

íàãðóçîê. Ïîâûøåííîå âíèìàíèå óäåëåíî îöåíêå êîýôôèöèåíòîâ èíòåí-

ñèâíîñòè íàïðÿæåíèÿ, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè

ïîëåé íàïðÿæåíèÿ âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû â èçîòðîïíîì îäíîðîäíîì ëè-

íåéíî óïðóãîì ìàòåðèàëå. Èõ çíà÷åíèÿ íàõîäÿòñÿ ñ ïîìîùüþ êîýôôèöèåí-

òîâ àñèìïòîòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà, êîòîðûå ìîãóò áûòü îïðå-

äåëåíû, íàïðèìåð, ñ ïîìîùüþ êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ îá-

ðàçöîâ ñ ðàçëè÷íîé ãåîìåòðèåé.

Äëÿ èçîòðîïíîãî ëèíåéíîãî óïðóãîãî òåëà ñ òðåùèíîé ïîä íàãðóæåíè-

åì ïðîèçâîëüíîé ôîðìû áûëà îïðåäåëåíà ôîðìà áåñêîíå÷íîãî ñòåïåííîãî

ðàçëîæåíèÿ. Ïðè ýòîì èñïîëüçîâàëàñü ñóïåðïîçèöèÿ äâóõ ðåøåíèé, ñîîò-

âåòñòâóþùèõ íàãðóçêàì ïî ìîäå I è ìîäå II. Â ñëó÷àå öåíòðàëüíîé òðåùèíû

â ïëàñòèíå ïîä íàãðóçêàìè ìîäû I è ìîäû II, íàïðÿæåíèÿ, àññîöèèðîâàííûå

ñ âåðøèíîé òðåùèíû, ìîãóò áûòü îïèñàíû óíèâåðñàëüíûì ðàçëîæåíèåì Ì.

Óèëüÿìñà, èìåþùèì âèä

σij(r, θ) =
2∑

m=1

∞∑

k=−∞
amk f

(k)
m,ij(θ)r

k
2
−1, (4.1.1)

ãäå r, θ � ïîëÿðíàÿ ñèñòåìà êîîðäèíàò ñ ïîëþñîì â âåðøèíå ðàññìàòðè-

âàåìîé òðåùèíû, amk � êîýôôèöèåíòû, çàâèñÿùèå îò ãåîìåòðèè è îò òè-

ïà è âåëè÷èíû ïðèëîæåííûõ íàãðóçîê; f
(k)
m,ij(θ) � óíèâåðñàëüíûå óãëîâûå

ôóíêöèè, çàâèñÿùèå îò êîìïîíåíò íàïðÿæåíèÿ è òèïà íàãðóçêè. Àíàëèòè-

÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå ôóíêöèîíàëüíûõ çàâèñèìîñòåé f
(k)
m,ij(θ) ïðèâåäåíî â
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ðàáîòå [75] è èìååò ñëåäóþùèé âèä

f
(k)
1,11(θ) = k/2

[(
2 + k/2 + (−1)k

)
cos (k/2− 1) θ − (k/2− 1) cos (k/2− 3) θ

]
,

f
(k)
1,22(θ) = k/2

[(
2− k/2− (−1)k

)
cos (k/2− 1) θ + (k/2− 1) cos (k/2− 3) θ

]
,

f
(k)
1,12(θ) = k/2

[
(k/2− 1) sin (k/2− 3) θ −

(
k/2 + (−1)k

)
sin (k/2− 1) θ

]
,

f
(k)
2,11(θ) = −k/2

[(
2 + k/2− (−1)k

)
sin (k/2− 1) θ − (k/2− 1) sin (k/2− 3) θ

]
,

f
(k)
2,22(θ) = −k/2

[(
2− k/2 + (−1)k

)
sin (k/2− 1) θ + (k/2− 1) sin (k/2− 3) θ

]
,

f
(k)
2,12(θ) = k/2

[
( k/2− 1) cos (k/2− 3) θ −

(
k/2− (−1)k

)
cos (k/2− 1) θ

]
.

(4.1.2)

Äîìèíèðóþùèå ÷ëåíû ðàçëîæåíèÿ (4.1.1) îïèñûâàþò àñèìïòîòè÷åñêîå

ïîâåäåíèå ðåøåíèÿ âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû è èãðàþò ôóíäàìåíòàëüíóþ

ðîëü â ìåõàíèêå ðàçðóøåíèÿ. Âû÷èñëèâ ïåðâûå êîýôôèöèåíòû àñèìïòîòè-

÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ Ì.Óèëüÿìñà, ìîæíî íàéòè çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ

èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèÿ è Ò-íàïðÿæåíèå â ñîîòâåòñòâèè ñî ñëåäóþùèìè

ôîðìóëàìè

KI =
√
2πa11f

(1)
1,22(0), KII = −

√
2πa21f

(1)
2,12(0), T = a12f

(2)
1,11(0). (4.1.3)

Ïðîèçâîëüíîå ïëîñêîå íàãðóæåíèå îáðàçöà ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ ïîëÿ

ïåðåìåùåíèé, êîòîðîå ìîæåò áûòü âûðàæåíî ðÿäàìè äëÿ êîìïîíåíò ñìå-

ùåíèé u1 è u2 ñîîòâåòñòâåííî, êàê

u1(r, θ) =
∞∑

k=0

2∑

k=1

amk f
(k)
m (r, θ) =

=
∞∑

k=0

a1k
r

k
2

2µ

[(
κ+

k

2
+ (−1)k

)
cos

k

2
θ − k

2
cos

(
k

2
− 2

)
θ

]
+ (4.1.4)

+
∞∑

k=0

a2k
r

k
2

2µ

[(
−κ− k

2
+ (−1)k

)
sin

k

2
θ +

k

2
sin

(
k

2
− 2

)
θ

]
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è

u2(r, θ) =
∞∑

k=0

2∑

k=1

amk g
(k)
m (r, θ) =

=
∞∑

k=0

a1k
r

k
2

2µ

[(
κ− k

2
− (−1)k

)
sin

k

2
θ +

k

2
sin

(
k

2
− 2

)
θ

]
+ (4.1.5)

+
∞∑

k=0

a2k
r

k
2

2µ

[(
κ− k

2
+ (−1)k

)
cos

k

2
θ +

k

2
cos

(
k

2
− 2

)
θ

]

ãäå ïðèíÿòû îáîçíà÷åíèÿ µ � ìîäóëü ñäâèãà, ν � êîýôôèöèåíò Ïóàññîíà, è

amk � êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ ïîëåé íàïðÿæåíèé è ïåðåìåùåíèé â ðÿä,

ïîäëåæàùèå îïðåäåëåíèþ. Êîíñòàíòà Êîëîñîâà κ ðàâíà 3−4ν äëÿ ïëîñêîãî

äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ èëè 3− 4ν∗, ãäå ν∗ = ν/(1+ ν), äëÿ ïëîñêîãî

íàïðÿæåííîãî ñîñòîÿíèÿ.

4.2. Àëãîðèòì èçâëå÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ

Ì. Óèëüÿìñà èç ðåçóëüòàòîâ àòîìèñòè÷åñêîãî è êîíå÷íî-

ýëåìåíòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ

Â íàñòîÿùåé ÷àñòè ðàáîòû áóäåò îïèñàí èñïîëüçóåìûé äëÿ èçâëå÷åíèÿ êî-

ýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà àëãîðèòì. Àëãîðèòì èçíà÷àëüíî

îïèðàåòñÿ íà ñõåìó ïåðåîïðåäåëåííîãî ìåòîäà, ðàçâèòîãî â [125], ãäå ïðåä-

ñòàâëåí íîâûé ìåòîä îöåíêè ïàðàìåòðîâ ðàçðóøåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ êîí-

ôèãóðàöèé òðåùèíû. Ìåòîä èçíà÷àëüíî áûë îðèåíòèðîâàí íà öèôðîâîé

ìåòîä ôîòîóïðóãîñòè è êîíå÷íî-ýëåìåíòíîå ìîäåëèðîâàíèå. Ñ ïîìîùüþ

èçâåñòíûõ ìàòðè÷íûõ ïðåîáðàçîâàíèé íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí-

íûõ è äàííûõ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ áûëè îïðåäåëåíû êîýôôèöèåíòû

àñèìïòîòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà. Çàòåì â ðàáîòå [125] ïðèìåíÿ-

åòñÿ ôîðìóëà (4.1.1). Èñïîëüçóÿ ðåçóëüòàòû íàòóðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ èëè

÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ìîæíî äëÿ âûáðàííûõ òî÷åê (óçëîâ ñåòêè) ïî-

ëó÷èòü çíà÷åíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé. Ñëåäîâàòåëüíî, èçâåñòíû
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çíà÷åíèÿ â ëåâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ (4.1.1). Òàê êàê èçâåñòíû êîîðäèíà-

òû, îòâå÷àþùèå âûáðàííûì òî÷êàì, ìîæíî âû÷èñëèòü óãëîâûå ôóíêöèè

è ïîäñòàâèòü â óðàâíåíèå çíà÷åíèÿ r. Ïóñòü áóäåò âûáðàíîM òî÷åê è íåîá-

õîäèìî âû÷èñëèòü N ïðèáëèæåíèé (M ≥ N). Çäåñü ïîä ïðèáëèæåíèåì N

ïîíèìàåòñÿ âû÷èñëåíèå 2N êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà. Òî

åñòü, åñëè N = 1, òî âû÷èñëÿþòñÿ êîýôôèöèåíòû a11, a
1
2, åñëè N = 2, òî âû-

÷èñëÿþòñÿ êîýôôèöèåíòû a11, a
1
2, a

2
1, a

2
2 è ò.ä. Çíà÷åíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà

íàïðÿæåíèÿ äëÿ êàæäîé òî÷êè ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå âåêòîðà-ñòîëáöà

J ðàçìåðíîñòè 3M × 1.

J =




σ111

σ211

...

σM11

σ112

σ212

...

σM12

σ122

σ222

...

σM22




. (4.2.1)

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ îáîáùåííûõ êîýôôèöèåíòîâ âûáðàíû òðè êîìïîíåíòû

òåíçîðà íàïðÿæåíèÿ � ýòî σ11, σ12, σ22, êîòîðûå ïåðåñ÷èòûâàþòñÿ â ñîîòâåò-

ñòâèè ñ íîâîé ñèñòåìîé êîîðäèíàò, ïîâåðíóòîé îòíîñèòåëüíî ãîðèçîíòàëü-

íîé îñè íà óãîë íàêëîíà òðåùèíû è ñ öåíòðîì â âåðøèíå ðàçðåçà.

Ñîñòàâèì ïðÿìîóãîëüíóþ ìàòðèöó A èç óãëîâûõ çàâèñèìîñòåé f
(k)
m,ij(θ) è

ðàäèàëüíûõ ôóíêöèé r
k
2
−1. Ðàçìåðíîñòü ïîëó÷åííîé ìàòðèöû áóäåò ðàâíà
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3M × (K + L − 1), ãäå K,L � êîëè÷åñòâî óäåðæèâàåìûõ ñëàãàåìûõ ðÿäà

â ðåøåíèè, îòâå÷àþùèõ èäåàëüíîìó íîðìàëüíîìó îòðûâó è èäåàëüíîìó

ïîïåðå÷íîìó ñäâèãó ñîîòâåòñòâåííî è K + L = 2N .

















































































r
−1/2
1 f

(1)
1,11(θ1) f

(2)
1,11(θ1) r

1/2
1 f

(3)
1,11(θ1) ... r

K−1/2
1 f

(K)
1,11(θ1) r

−1/2
1 f

(2)
2,11(θ1) r

1/2
1 f

(3)
2,11(θ1) ... r

L−1/2
1 f

(L)
2,11(θ1)

r
−1/2
2 f

(1)
1,11(θ2) f

(2)
1,11(θ2) r

1/2
2 f

(3)
1,11(θ2) ... r

K−1/2
2 f

(K)
1,11(θ2) r

−1/2
2 f

(2)
2,11(θ2) r

1/2
2 f

(3)
2,11(θ2) ... r

L−1/2
2 f

(L)
2,11(θ2)

... ... ... ... ... ... ... ... ...

r
−1/2
M f

(1)
1,11(θM ) f

(2)
1,11(θM ) r

1/2
M f

(3)
1,11(θM ) ... r

K−1/2
M f

(K)
1,11(θM ) r

−1/2
M f

(3)
2,11(θM ) r

1/2
M f

(3)
2,11(θM ) ... r

L−1/2
M f

(L)
2,11(θM )

r
−1/2
1 f

(1)
1,12(θ1) f

(2)
1,12(θ1) r

1/2
1 f

(3)
1,12(θ1) ... r

K−1/2
1 f

(K)
1,12(θ1) r

−1/2
1 f

(2)
2,12(θ1) r

1/2
1 f

(3)
2,12(θ1) ... r

L−1/2
1 f

(L)
2,12(θ1)

r
−1/2
2 f

(1)
1,12(θ2) f

(2)
1,12(θ2) r

1/2
2 f

(3)
1,12(θ2) ... r

K−1/2
2 f

(K)
1,12(θ2) r

−1/2
2 f

(2)
2,12(θ2) r

1/2
2 f

(3)
2,12(θ2) ... r

L−1/2
2 f

(L)
2,12(θ2)

... ... ... ... ... ... ... ... ...

r
−1/2
M f

(1)
1,12(θM ) f

(2)
1,12(θM ) r

1/2
M f

(3)
1,12(θM ) ... r

K−1/2
M f

(K)
1,12(θM ) r

−1/2
M f

(2)
2,12(θM ) r

1/2
M f

(3)
2,12(θM ) ... r

L−1/2
M f

(L)
2,12(θM )

r
−1/2
1 f

(1)
1,12(θ1) f

(2)
1,22(θ1) r

1/2
1 f

(3)
1,22(θ1) ... r

K−1/2
1 f

(K)
1,22(θ1) r

−1/2
1 f

(2)
2,22(θ1) r

1/2
1 f

(3)
2,22(θ1) ... r

L−1/2
1 f

(L)
2,22(θ1)

r
−1/2
2 f

(1)
1,22(θ2) f

(2)
1,22(θ2) r

1/2
2 f

(3)
1,22(θ2) ... r

K−1/2
2 f

(K)
1,22(θ2) r

−1/2
2 f

(2)
2,22(θ2) r

1/2
2 f

(3)
2,22(θ2) ... r

L−1/2
2 f

(L)
2,22(θ2)

... ... ... ... ... ... ... ... ...

r
−1/2
M f

(1)
1,22(θM ) f

(2)
1,22(θM ) r

1/2
M f

(3)
1,22(θM ) ... r

K−1/2
M f

(K)
1,22(θM ) r

−1/2
M f

(2)
2,22(θM ) r

1/2
M f

(3)
2,22(θM ) ... r

L−1/2
M f

(L)
2,22(θM )

















































































.

.

Èñêîìûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäû I è ìîäû II a11, a
2
1, a

1
2, . . . , a

1
N , a

2
N

ïðåäñòàâèì â âèäå âåêòîðà X ðàçìåðîì (K + L − 1) × 1. Äëÿ èçáåæàíèÿ

ïîÿâëåíèÿ ñòîëáöà ñ íóëåâûìè çíà÷åíèÿìè â ìàòðèöå, ïðè åå ïîñòðîåíèè

ïðîïóñêàåì ñòîëáåö ïðè f
(2)
2,ij(θ). Ïðè ýòîì çíà÷åíèå êîýôôèöèåíòà a22 ïî-

ëàãàåòñÿ ðàâíûì íóëþ.

A =




a11

a12

...

a1K

a21

a23

...

a2L




. (4.2.2)
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Â èòîãå óðàâíåíèå (4.1.1) ïðåäñòàâèì â ìàòðè÷íîì âèäå

J = AX. (4.2.3)

Çíà÷åíèÿ îáîáùåííûõ êîýôôèöèåíòîâ îöåíèâàþòñÿ ïóòåì ìèíèìèçà-

öèè öåëåâîé ôóíêöèè F (X)

F (X) = (1/2)(J − AX)T (J − AX). (4.2.4)

Öåëåâàÿ ôóíêöèÿ (4.2.4) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êâàäðàòè÷íóþ ôîðìó îò-

íîñèòåëüíî îáîáùåííûõ êîýôôèöèåíòîâ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé. Ñòî-

èò îòìåòèòü, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå ðåøåíèå â çàìêíóòîé ôîðìå ñóùåñòâóåò

äëÿ ïàðàìåòðîâ X è èìååò âèä

X = (ATA)−1ATJ. (4.2.5)

Âåêòîð-ñòîëáåö X áóäåò ñîäåðæàòü èñêîìûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ

amk . Äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ amk ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà èç ðåçóëü-

òàòîâ êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî èëè ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâà-

íèÿ âûáèðàåòñÿ íàáîð òî÷åê, ïðèíàäëåæàùèõ êîíöåíòðè÷åñêèì îêðóæ-

íîñòÿì èëè êîëüöåâûì îáëàñòÿì. Çàòåì èñïîëüçóåòñÿ ïåðåîïðåäåëåííûé

ìåòîä (ÏÌ), îñíîâàííûé íà ïîëÿõ íàïðÿæåíèé âûáðàííûõ òî÷åê. Â ðàáî-

òàõ [130,139] ïîêàçàíî, ÷òî ÏÌ ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì è ýôôåêòèâíûì ñðåäñòâîì

ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ ËÌÓÐ ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì è ðàñ÷åòíûì äàííûì.

Çàäà÷à îá èäåàëüíîì íîðìàëüíîì îòðûâå è îá èäåàëüíîì ïîïåðå÷íîì

ñäâèãå ãîðèçîíòàëüíîé òðåùèíû ýêâèâàëåíòíà çàäà÷å î ðàñòÿæåíèè íà-

êëîííîé òðåùèíû [2]. Äëÿ çàäà÷è ðàñòÿæåíèÿ áåñêîíå÷íîé ïëàñòèíû ñ

öåíòðàëüíîé òðåùèíîé, íàïðèìåð, â ðàáîòå [75] àíàëèòè÷åñêè îïðåäåëåíû

êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ Ì. Óèëüÿìñà.

Ïðè ïðèëîæåíèè ê ïëàñòèíå ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè îáîáùåííûå êî-
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ýôôèöèåíòû âû÷èñëÿþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì

a12n+1 = (−1)n+1(2n)!

23n+
1
2 (n!)2(2n−1)

σ∞

22

an−
1
2

, n ≥ 0,

a12 = σ∞

22(γ−1)
4 ,

a12n = 0.

(4.2.6)

Ïðè äåéñòâèè ñäâèãîâîé íàãðóçêè, îáîáùåííûå êîýôôèöèåíòû âû÷èñ-

ëÿþò êàê

a22n+1 = (−1)n(2n)!

23n+
1
2 (n!)2(2n−1)

σ∞

12

an−
1
2

, n ≥ 0,

a22n = 0, îñòàëüíûå êîýôôèöèåíòû.
(4.2.7)

Â èòîãå, ïîëó÷åííîå ðàçëîæåíèå Ì. Óèëüÿìñà ïðèíèìàåò ñëåäóþùèé

âèä

σij(r, θ) =
2∑

m=1

∞∑

n=0

am2n+1f
(2n+1)
m,ij (θ)rn−

1

2 . (4.2.8)

Íåîáõîäèìî ïðåîáðàçîâàòü ïðèëîæåííóþ ê ïëàñòèíå ðàñòÿãèâàþùóþ

íàãðóçêó â ñîîòâåòñòâèè ñ íîâîé ñèñòåìîé êîîðäèíàò. Òàêèì îáðàçîì,

ðàñòÿãèâàþùàÿ íàãðóçêà â íîâîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ïðèìåò âèä σ22 =

P cos2 α, à ñäâèãîâàÿ íàãðóçêà � σ12 = P
2 sin(2α). Áîëåå òîãî, êîýôôèöè-

åíò γ â ôîðìóëå (4.2.6) îïèñûâàåò íàãðóçêó, äåéñòâóþùóþ ïàðàëëåëüíî

òðåùèíå ïëàñòèíû ïðè ðàñòÿæåíèè, òî åñòü σ11 = γσ22. Êîýôôèöèåíò γ

áóäåò âû÷èñëÿòüñÿ ïî ñëåäóþùåé ôîðìóëå:

γ =
sin2 α

cos2 α
.

Â äàííîì ñëó÷àå êîìïîíåíòà a12 âû÷èñëÿåòñÿ â ñâÿçè ñ ïåðåõîäîì ê

íîâîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

a12 = P
sin2 α− cos2 α

4
.

Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàíèå àíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ çàäà÷è î òðå-

ùèíå â áåñêîíå÷íîé ëèíåéíî óïðóãîé îäíîðîäíîé ïëàñòèíå ïîçâîëÿåò âå-

ðèôèöèðîâàòü è îáîñíîâàòü ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî èëè
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êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ýòî ïîäõîä áûë èñïîëüçîâàí äëÿ òå-

ñòèðîâàíèÿ ïðîöåäóðû èçâëå÷åíèÿ ìàñøòàáíûõ ìíîæèòåëåé amk ðàçëîæå-

íèÿ Ì. Óèëüÿìñà ïîëåé íàïðÿæåíèé, äåôîðìàöèé è ïåðåìåùåíèé. Ïîñëå

óñïåøíîãî òåñòèðîâàíèÿ àëãîðèòìà áûëà ñîçäàíà ïðîãðàììà, êîòîðàÿ ïîç-

âîëÿåò âû÷èñëÿòü àìïëèòóäíûå ìíîæèòåëè àñèìïòîòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ

â ðÿä Ì. Óèëüÿìñà ïîëÿ íàïðÿæåíèé âáëèçè âåðøèíû öåíòðàëüíîé òðå-

ùèíû è áîêîâîãî íàäðåçà â ïëàñòèíå.

4.3. Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå íàãðóæåíèÿ

ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé ìåäíîé ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé

Â âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ ìåäíàÿ ïëàñòèíà ñ öåíòðàëüíîé òðåùè-

íîé áûëà âûáðàíà äëÿ ñðàâíåíèÿ àòîìèñòè÷åñêîãî ïîëÿ íàïðÿæåíèé ñ êëàñ-

ñè÷åñêèì ðàçëîæåíèåì â ðÿä Óèëüÿìñà. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ìîäå-

ëè ìåòàëëè÷åñêîé FCC ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé ïðåäñòàâëåíî íà

ðèñ. 4.1.

Ðèñ. 4.1: Ñõåìà ãåîìåòðè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè ìîäåëè FCC ìåòàëëè÷åñêîé

ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé
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Ìîäåëèðîâàíèå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ìåäè áûëî ðåàëèçîâàíî ñ èñ-

ïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëà âíåäðåííîãî àòîìà (EAM). Ìîíîêðèñòàëëè÷å-

ñêàÿ ìåäü èìååò ãðàíåöåíòðèðîâàííóþ êóáè÷åñêóþ ñòðóêòóðó (ÃÖÊ, FCC)

ñ ïîñòîÿííîé ðåøåòêè, ðàâíîé 3.615 �A. Îáùåå ÷èñëî àòîìîâ â ñèñòåìå â

÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ âàðüèðîâàëîñü îò 300 òûñ. äî 800 òûñ. Áîëü-

øèíñòâî ýêñïåðèìåíòîâ ïðîâîäèòñÿ äëÿ ïëàñòèíû ñ 720 òûñÿ÷àìè àòîìîâ.

Êðèñòàëëè÷åñêàÿ îðèåíòàöèÿ âäîëü îñåé x1, x2 è x3 áûëà [100], [010], [001]

ñîîòâåòñòâåííî. Òðåùèíà ïðåäâàðèòåëüíî óñòàíàâëèâàåòñÿ â öåíòðå ìîäå-

ëè ïóòåì óäàëåíèÿ ÷àñòè ðÿäîâ àòîìîâ èç êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû.

Âñåãî óäàëåíî 180 àòîìîâ â öåíòðå. Òèïè÷íàÿ ïëàñòèíà èìååò ðàçìåðû

723 × 723 × 14.46 �A â x1, x2 è x3 - íàïðàâëåíèÿõ ñîîòâåòñòâåííî. Äëè-

íà òðåùèíû ñîñòàâëÿåò 72.3 �A, à òîëùèíà ïëàñòèíû ðàâíà 7.23 �A. Òàêèì

îáðàçîì, â ðàñ÷åòàõ çàäåéñòâîâàíî 719820. Àíñàìáëè NVE è NVT èñïîëü-

çóþòñÿ äëÿ çàäàíèÿ íà÷àëüíûõ óñëîâèé â àòîìíûõ ñòðóêòóðàõ. Íàïîìíèì,

÷òî NVE � ýòî êëàññè÷åñêèé ìèêðîêàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü ñèñòåìû ñ ôèê-

ñèðîâàííûì ÷èñëîì àòîìîâ N , îáúåìîì V è ïîëíîé ýíåðãèåé E, òîãäà êàê

NVT � ýòî êëàññè÷åñêèé ìèêðîêàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü ñ ôèêñèðîâàííûì

÷èñëîì àòîìîâ N , îáúåìîì V è òåìïåðàòóðîé T . Àíñàìáëü NVE â òå÷åíèå

200 ôñ ìîäåëèðîâàëñÿ äëÿ ðåëàêñàöèè ñèñòåìû; âðåìåííîé øàã ñîñòàâëÿë 1

ôñ. Çàòåì â òå÷åíèå 30 ïñ âûïîëíÿåòñÿ NVT ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè ñ ïîìîùüþ èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ïî âðåìåíè â

ðàìêàõ ìîäåëè ñêîðîñòè Âåðëå ñ ïàðàìåòðîì çàòóõàíèÿ 0.1 ïñ è øàãîì ïî

âðåìåíè 1 ôñ. Äåôîðìàöèÿ ïëàñòèíû ñ òðåùèíîé îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì

åå ðàñòÿæåíèÿ è ñäâèãà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñìåøàííîãî ðåæèìà íàãðóæå-

íèÿ. Áûëè íàëîæåíû ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ âî âñåõ òðåõ íà-

ïðàâëåíèÿõ. ×òîáû ÷åòêî íàáëþäàòü óïðóãèé ðåæèì â àòîìíîì ìàñøòàáå,

òåìïåðàòóðà â ìîäåëÿõ áûëà âûáðàíà ðàâíîé 10Ê. Òåðìîñòàò Íîéçà-Ãóâåðà

èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ñîçäàíèÿ îïðåäåëåííîãî òåìïåðàòóðíîãî äèàïàçîíà. Ýòîò
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ïðîöåññ ïðîèñõîäèò ïóòåì óïðàâëåíèÿ ïîòîêîì òåïëîâîé ýíåðãèè â ìîäå-

ëèðóåìóþ àòîìíóþ ñòðóêòóðó èëè èç íåå.

Ïîñêîëüêó ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìåòîäîì ÌÄ ñêîðîñòü äåôîðìàöèè çà-

äàåòñÿ â êà÷åñòâå ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, óäîáíåå èñïîëüçîâàòü îïðåäåëåíèå

(4.3.1) äëÿ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ

M e =
2

π
arctg

∣∣∣∣
ε̇22
ε̇12

∣∣∣∣ , (4.3.1)

ãäå ε̇22 è ε̇12 ïðèëîæåííûå ñêîðîñòè äåôîðìàöèè. Â îïèñàííîì íèæå àíà-

ëèçå ïàðàìåòð ñìåøàííîñòè îïðåäåëÿåòñÿ ñîãëàñíî ôîðìóëå (4.3.1) âìåñòî

êëàññè÷åñêîãî îïðåäåëåíèÿ (1.9.3). Ñîãëàñíî (4.3.1) ïðè âû÷èñëåíèè ïàðà-

ìåòðà ñìåøàííîñòè äëÿ ËÌÓÐ íåîáõîäèì êîýôôèöèåíò Ïóàññîíà. Ìåõàíè-

÷åñêèå ñâîéñòâà ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé ìåäè áûëè îïðåäåëåíû ñ ïîìîùüþ

ìåòîäà ÌÄ ðàíåå. Áûëî íàéäåíî, ÷òî êîýôôèöèåíò Ïóàññîíà ðàâåí 0.35.

Ñêîðîñòü äåôîðìàöèè ïðè íàãðóçêå â ðåæèìå I ñîñòàâëÿåò 2× 10−31/c.

Ñêîðîñòè äåôîðìàöèè äëÿ ñìåøàííîãî ðåæèìà íàãðóæåíèÿ çàäàþòñÿ

óðàâíåíèåì (4.3.1) äëÿ çàäàííîãî çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè. Òà-

êèì îáðàçîì, ñêîðîñòè äåôîðìàöèè ε̇12 âàðüèðîâàëèñü îò 8 × 10−41/c äî

2×10−31/c. Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçàíû íà ðèñ. 4.2 - 4.19, ãäå ïðåä-

ñòàâëåíû ìîðôîëîãèÿ äåôîðìàöèè è êîìïîíåíòû íàïðÿæåíèé äëÿ ðàçëè÷-

íûõ ïîêàçàòåëåé ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ. Íà ðèñ. 4.2 - 4.19

ïîêàçàíà êîíöåíòðàöèÿ íàïðÿæåíèé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû íà ðàçíûõ

âðåìåííûõ ýòàïàõ. Ñîãëàñíî ýòèì ðèñóíêàì, ñ óâåëè÷åíèåì âðåìåííîãî øà-

ãà êîíöåíòðàöèÿ íàïðÿæåíèé âîêðóã òðåùèíû óâåëè÷èâàåòñÿ, è ÷èñëî àòî-

ìîâ, íåñóùèõ íàïðÿæåíèå âûñîêîãî óðîâíÿ, òàêæå óâåëè÷èâàåòñÿ, âàðüè-

ðóÿñü îò íèçêîãî (ñèíèé) äî âûñîêîãî (êðàñíûé). Íà ðèñóíêàõ 4.2 - 4.4 ïî-

êàçàíî ðàñïðîñòðàíåíèå òðåùèíû è ïðîöåññ ðàçðóøåíèÿ ìåäíîé ïëàñòèíû

ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé â óñëîâèÿõ íàãðóæåíèÿ ìîäû I â ìîìåíò âðåìåíè

5 ïñ, 10 ïñ, 15 ïñ, 20 ïñ, 25 ïñ, 30 ïñ. Ðèñóíêè 4.5 - 4.7 èëëþñòðèðóþò ïëà-
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ñòèíó èç ìåäè ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé ïðè íàãðóæåíèè ñîîòâåòñòâóþùåì

âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè M e = 0.75 ïðè 5 ïñ, 10 ïñ, 15 ïñ, 20 ïñ,

25 ïñ, 30 ïñ. Íà ðèñóíêàõ 4.8 - 4.10 ïîêàçàíû âèðèàëüíûå íàïðÿæåíèÿ äëÿ

ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè M e = 0.66 ïðè 5 ïñ, 10 ïñ, 15 ïñ, 20 ïñ, 25 ïñ, 30

ïñ.

Ïðîöåññ ðàçðóøåíèÿ è êîìïîíåíòû òåíçîðà íàïðÿæåíèé äëÿ ïàðàìåòðà

ñìåøàííîñòè M e = 0.5 ïðè 5 ïñ, 10 ïñ, 15 ïñ, 20 ïñ, 25 ïñ, 30 ïñ. ïîêàçàíû

íà ðèñ. 4.11 - 4.13. Èäåíòèôèêàöèîííûå êàðòû, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ

ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ìîðôîëîãèè äåôîðìàöèè è êîìïîíåíòîâ òåíçîðà

íàïðÿæåíèé äëÿ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè M e = 0.33 ïðè 5 ïñ, 10 ïñ, 15 ïñ,

20 ïñ, 25 ïñ, 30 ïñ. ïîêàçàí íà ðèñ. 4.14 - 4.16.

Ìîìåíòàëüíûå êàðòèíû ïðîäâèæåíèÿ òðåùèíû äëÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåò-

ðà ñìåøàííîñòè M e = 0.25 ïðè 5 ïñ, 10 ïñ, 15 ïñ, 20 ïñ, 25 ïñ, 30 ïñ.

ïîêàçàíû íà ðèñ. 4.17 - 4.19. Ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî âåðøèíà òðåùèíû îáëà-

äàåò âûñîêèì çíà÷åíèåì êîíöåíòðàöèè íàïðÿæåíèé, à åå ñìåæíûå êîíòóðû

íàïðÿæåíèé â ìîìåíòû âðåìåíè 5 ïñ, 10 ïñ è 15 ïñ àíàëîãè÷íû êîíòóðàì

èç ìåõàíèêè ñïëîøíîñòè ïðè ñîáëþäåíèè óïðóãîãî ðåæèìà. Çàòåì èñïîëü-

çóåòñÿ ÏÌ, îñíîâàííûé íà àòîìèñòè÷åñêèõ ïîëÿõ íàïðÿæåíèé âûáðàííûõ

òî÷åê.
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a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.2: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íà-

ãðóæåíèÿ M e = 1, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ, ã) 20

ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.3: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íà-

ãðóæåíèÿ M e = 1, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ, ã) 20

ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ
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a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.4: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íà-

ãðóæåíèÿ M e = 1, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ, ã) 20

ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.5: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íà-

ãðóæåíèÿ M e = 0.75, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ, ã)

20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ
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a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.6: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íà-

ãðóæåíèÿ M e = 0.75, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ, ã)

20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.7: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íà-

ãðóæåíèÿ M e = 0.75, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ, ã)

20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ
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a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.8: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íà-

ãðóæåíèÿ M e = 0.66, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ, ã)

20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.9: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íà-

ãðóæåíèÿ M e = 0.66, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ, ã)

20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ
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a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.10: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.66, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.11: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.5, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ
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a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.12: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.5, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.13: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.5, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ
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a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.14: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.33, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.15: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.33, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ
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a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.16: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.33, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.17: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.25, êîìïîíåíòà σ11, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ
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a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.18: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.25, êîìïîíåíòà σ22, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

a) á) â)

ã) ä) å)

Ðèñ. 4.19: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà ïðè âåëè÷èíå ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè

íàãðóæåíèÿ M e = 0.25, êîìïîíåíòà σ12, âðåìÿ à) 5 ïñ, á) 10 ïñ, â) 15 ïñ,

ã) 20 ïñ, ä) 25 ïñ, å) 30 ïñ

135



Èñïîëüçóÿ çíà÷åíèÿ íàïðÿæåíèé, íàéäåííûå ìåòîäîì ÌÄ, ïîêàçàííûå

íà ðèñ. 4.2 - 4.19, áûëà ðåàëèçîâàíà ïðîöåäóðà ÏÌ íà îñíîâå ðåøåíèé ÌÄ

è âû÷èñëåíû êîýôôèöèåíòû ñëàãàåìûõ âûñîêîãî ïîðÿäêà â ðàçëîæåíèè

Óèëüÿìñà. Â ñõåìå íåîáõîäèìû òîëüêî çíà÷åíèÿ àòîìèñòè÷åñêèõ íàïðÿæå-

íèé è êîîðäèíàòû àòîìîâ â ïîëÿðíîé ñèñòåìå êîîðäèíàò. Â ìîëåêóëÿðíî-

äèíàìè÷åñêîì ðåøåíèè âûáèðàëèñü àòîìû èç êîëüöåâûõ îáëàñòåé ñ ðàç-

ëè÷íûìè âíóòðåííèìè è âíåøíèìè ðàäèóñàìè, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ.4.20.

Íà ðèñ. 4.20 ïðèâåäåíû ñïîñîáû âûáîðà àòîìîâ. Ïîêàçàíî óãëîâîå ðàñ-

ïðåäåëåíèå êîìïîíåíòû òåíçîðà íàïðÿæåíèé σ22 â ìîìåíò âðåìåíè 5 ïñ.

Ìíîæåñòâî àòîìîâ âûáèðàëîñü â âèäå êðóãîâîé èëè êîëüöåâîé îáëàñòè.

a) á)

â) ã)

Ðèñ. 4.20: Ñïîñîáû âûáîðà îáëàñòåé à) êðóã ðàäèóñîì 36 �A, á) êîëüöî ðà-

äèóñîì îò 15 äî 36 �A, â) êîëüöî ðàäèóñîì îò 25 äî 36 �A, ã) êîëüöî ðàäèóñîì

îò 34 äî 36 �A

Óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìèñòè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé è ñðàâíåíèå

àñèìïòîòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ñïëîøíîé ñðåäû è ðàñ-
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ïðåäåëåíèé àòîìèñòè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé, ïîëó÷åííûõ íà ðàçíûõ ðàññòî-

ÿíèÿõ îò âåðøèíû òðåùèíû, ïîêàçàíû íà ðèñ. 4.21-4.22. Êðàñíûå òî÷êè

ñîîòâåòñòâóþò ðåçóëüòàòàì ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÄ, òîãäà êàê ñèíÿÿ

ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ ïîêàçûâàåò óñå÷åííîå ðàçëîæåíèå â ðÿä Óèëüÿìñà êîí-

òèíóàëüíîé òåîðèè. Íà ðèñ. 4.21- 4.22 ïîêàçàíî óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå êîì-

ïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà ñìåøàííî-

ñòè. Ñòðîêè (à) è (á) íà ðèñ. 4.21 îòîáðàæàþò óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ êîì-

ïîíåíòîâ òåíçîðà íàïðÿæåíèé äëÿM e = 1 ïðè 5 ïñ è 10 ïñ ñîîòâåòñòâåííî.

Ñòðîêà (à) ðèñ. 4.22 ïîêàçûâàåò óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿM e = 0.33 ïðè

15 ïñ, ñòðîêà (á) îòîáðàæàåò óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ M e = 0.5 ïðè 20

ïñ, ñòðîêà (â) ïîêàçûâàåò óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿM e = 0.66 ïðè 20 ïñ,

è ñòðîêà (ã) ïîêàçûâàåò óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ ïàðàìåòðà ñìåøàí-

íîñòè M e = 0.75 â ìîìåíò âðåìåíè 15 ïñ. Íàéäåíî õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå

ìåæäó àòîìèñòè÷åñêèìè è ìåõàíè÷åñêèìè ïîëÿìè íàïðÿæåíèé ñïëîøíîé

ñðåäû. Âî âñåõ ñëó÷àÿõ ñïëîøíûå è àòîìèñòè÷åñêèå ðàñïðåäåëåíèÿ íàïðÿ-

æåíèé ïî îêðóæíîñòè äåìîíñòðèðóþò îäèíàêîâîå êà÷åñòâåííîå ïîâåäåíèå

âî âñåì óãëîâîì èçìåíåíèè.

Äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà a1k è a2k êàê

ôóíêöèé ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè M e öåëåñîîáðàçíî ââåñòè áåçðàçìåðíûå

êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà ñîãëàñíî ôîðìóëàì

a1k = a1k
ak/2−1

σ∞22 cos
2 ξ
, a2k = a2k

ak/2−1

σ∞22 sin ξ cos ξ
, (4.3.2)

ãäå a � ýòî äëèíà íàäðåçà, σ∞22 - ïðèëîæåííàÿ íàãðóçêà, ξ � óãîë íàêëî-

íà òðåùèíû (óãîë ìåæäó ãîðèçîíòàëüíîé îñüþ è âûðåçîì). Çàòåì óäîáíî

ïåðåéòè ê íîðìèðîâàííûì êîýôôèöèåíòàì

a
1
k =

a1k√(
a11
)2

+
(
a12
)2 , a

2
k =

a2k√(
a11
)2

+
(
a12
)2 (4.3.3)

Òàêèì îáðàçîì, â ñîîòâåòñòâèè ñ ôîðìóëàìè (4.3.2) è (4.3.3) êîýôôè-
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à)

á)

Ðèñ. 4.21: à) Óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå íàïðÿæåíèé äëÿ M e = 1 â êîëüöåâîé

îáëàñòè ñ âíóòðåííèì ðàäèóñîì 1 �A è âíåøíèì ðàäèóñîì 8 �A; á) Óãëîâîå

ðàñïðåäåëåíèå íàïðÿæåíèé äëÿM e = 1 â êîëüöåâîé îáëàñòè ñ âíóòðåííèì

ðàäèóñîì 2 �A è âíåøíèì ðàäèóñîì 12 �A

öèåíòû a1k è a2k íîðìèðóþòñÿ ñî çíà÷åíèÿìè êîýôôèöèåíòîâ áîëåå âûñî-

êîãî ïîðÿäêà â ðàçëîæåíèè Óèëüÿìñà. Íîðìèðîâàííûå êîýôôèöèåíòû a
1
k

è a
2
k ïðèâåäåíû â òàáëèöàõ 1-5 ïðèëîæåíèÿ 2. Â òàáëèöàõ 2-5 ïðåäñòàâëå-

íû êîýôôèöèåíòû a
1
k è a

2
k äëÿ ÷åòûðåõ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïîêàçàòåëÿ

ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ, ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ äâóõ ïîäõîäîâ. Ìîæíî

âèäåòü, ÷òî ÊÈÍ è T-íàïðÿæåíèÿ ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû ñ âûñîêîé òî÷-

íîñòüþ, òîãäà êàê ðàñõîæäåíèÿ â êîýôôèöèåíòàõ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà

ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà óâåëè÷èâàþòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì èíäåêñà êîýôôèöèåí-

òà äëÿ âñåõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè. Òåì íå ìåíåå, óñòàíîâëåíî

õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó ðåçóëüòàòàìè ìîäåëèðîâàíèÿ ÌÄ è ðåçóëüòà-

òàìè ÌÊÝ.
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à)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4.22: Óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå íàïðÿæåíèé à) äëÿ M e = 0.33 â êîëü-

öåâîé îáëàñòè ñ âíóòðåííèì ðàäèóñîì 12 �A è âíåøíèì ðàäèóñîì 15 �A; á)

äëÿ M e = 0.5 â êîëüöåâîé îáëàñòè ñ âíóòðåííèì ðàäèóñîì 1 �A è âíåø-

íèì ðàäèóñîì 13 �A; â) äëÿ M e = 0.66 â êîëüöåâîé îáëàñòè ñ âíóòðåííèì

ðàäèóñîì 12 �A è âíåøíèì ðàäèóñîì 17 �A; ã) äëÿ M e = 0.75 â êîëüöåâîé

îáëàñòè ñ âíóòðåííèì ðàäèóñîì 3 �A è âíåøíèì ðàäèóñîì 9 �A
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4.4. Àòîìèñòè÷åñêîå (ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå) ìîäåëè-

ðîâàíèå ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé ÃÖÊ-

ìåäíîé è ÃÖÊ-àëþìèíèåâîé ïëàñòèí ñ îäíèì áîêîâûì âûðåçîì

Ñëåäóþùàÿ ñåðèÿ ðàñ÷åòîâ áûëà ïðîâåäåíà íà ïëàñòèíå ñ îäíèì áîêîâûì

íàäðåçîì. Â âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ áûëà âûáðàíà FCC-ìåäíàÿ

ïëàñòèíà ñ îäíèì áîêîâûì íàäðåçîì. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ìåæäó àòîìè-

ñòè÷åñêèì ïîëåì íàïðÿæåíèé è êëàññè÷åñêèì ðàçëîæåíèåì ïîëÿ íàïðÿ-

æåíèé â ðÿä Óèëüÿìñà êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ. Îáùåå ÷èñëî

àòîìîâ â ñèñòåìå â ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ ñîñòàâèëî 321602. Êðèñòàë-

ëè÷åñêàÿ îðèåíòàöèÿ îñåé x1, x2, x3 áûëà [100], [010], [001], ñîîòâåòñòâåí-

íî. Äëèíà íàäðåçà ñîñòàâëÿåò 72.3 �A. Òèïè÷íàÿ ïëàñòèíà èìååò ðàçìåðû

723 × 723 × 7.23 �A â íàïðàâëåíèÿõ x1, x2, x3 ñîîòâåòñòâåííî. Êàê ïîêà-

çàíî íà ðèñ. 4.23, òðåùèíà â àòîìèñòè÷åñêîé îáëàñòè ìîäåëèðóåòñÿ ïóòåì

ðàçäåëåíèÿ îáùåé îáëàñòè íà ðàçëè÷íûå ðåãèîíû. Îáëàñòè 1 è 2, êîòîðûå

ÿâëÿþòñÿ ãðàíè÷íûìè îáëàñòÿìè, ñîñòîÿò èç àòîìîâ íà âåðõíåì è íèæíåì

êðàÿõ. Îãðàíè÷èâàÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè â îáëàñòÿõ 3 è 4, ìî-

äåëèðóåòñÿ òðåùèíà. Îáëàñòü 5 ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íåïîâðåæäåííóþ ÷àñòü

îáðàçöà.

Â ñîîòâåòñòâèè ñ îáùåé ïðîöåäóðîé ìåòîäà ÌÄ âû÷èñëèòåëüíîå èññëå-

äîâàíèå ñîñòîèò èç äâóõ îñíîâíûõ ýòàïîâ [195]: ïðîöåññ óðàâíîâåøèâàíèÿ

àòîìíûõ ñòðóêòóð è ïðîöåññ ìåõàíè÷åñêîãî íàãðóæåíèÿ ïëàñòèíû ñ òðåùè-

íîé ïðè ñìåøàííîì ðåæèìå äåôîðìèðîâàíèÿ. Àíñàìáëü NVE â òå÷åíèå 100

ôñ ìîäåëèðîâàëñÿ äëÿ ðåëàêñàöèè; âðåìåííîé øàã ñîñòàâëÿë 1 ôñ. Äåôîð-

ìàöèÿ ïëàñòèíû ñ òðåùèíîé îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì åå ðàñòÿæåíèÿ è ñäâèãà

äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñìåøàííîãî ðåæèìà íàãðóæåíèÿ. Ïåðèîäè÷åñêèå ãðà-

íè÷íûå óñëîâèÿ áûëè ïðèìåíåíû â íàïðàâëåíèè x3. Ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ïî

îñÿì x1 è x2 íå ÿâëÿþòñÿ ïåðèîäè÷åñêèìè. ×òîáû ÷åòêî íàáëþäàòü óïðó-
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Ðèñ. 4.23: ÌÄ ìîäåëü: ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ìîäåëèðóåìîé ãåîìåòðèè

ãèé ðåæèì â àòîìíîì ìàñøòàáå, òåìïåðàòóðà èìèòàöèîííûõ ìîäåëåé áûëà

âûáðàíà ðàâíîé 10Ê. Äëÿ êîíòðîëÿ íàä òåìïåðàòóðîé èñïîëüçóåòñÿ NVE

àíñàìáëü ñ ôóíêöèåé äëÿ ìàñøòàáèðîâàíèÿ òåìïåðàòóðû temp/rescale.

Ñêîðîñòü äåôîðìàöèè ïðè íàãðóæåíèè ïî ìîäå I ðàâíà ε̇22 = 5.53 ×
10−2c−1. Ñêîðîñòü äåôîðìàöèè äëÿ ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ çàäàþòñÿ

óðàâíåíèåì (4.3.1) äëÿ çàäàííîãî çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè M e.

Ñêîðîñòè äåôîðìàöèè äëÿ M e = 0.66 áûëè ðàâíû ε̇12 = 3.19 × 10−2c−1

è ε̇22 = 5.53 × 10−2c−1. Ñêîðîñòè äåôîðìàöèè äëÿ M e = 0.5 ïðåäïî-

ëàãàëèñü ðàâíûìè ε̇12 = 2.76 × 10−2c−1 è ε̇22 = 3.19 × 10−2c−1. Ñêî-

ðîñòü äåôîðìàöèè äëÿ M e = 0.33 áûëè ðàâíû ε̇12 = 5.53 × 10−2c−1 è
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ε̇22 = 3.19 × 10−2c−1. Ñêîðîñòè äåôîðìàöèè äëÿ M e = 0.16 óñòàíîâëåíû

ðàâíûìè ε̇12 = 5.53×10−2c−1 è ε̇22 = 1.48×10−2c−1. Òàêèì îáðàçîì, ñêîðî-

ñòè äåôîðìàöèè ε̇22 è ε̇12 âàðüèðîâàëèñü îò 1.48×10−2c−1 äî 5.53×10−2c−1.

Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçàíû íà ðèñ. 4.24 - 4.28, ãäå ïðåäñòàâëåíû

ìîðôîëîãèÿ äåôîðìàöèè è êîìïîíåíòû òåíçîðà íàïðÿæåíèé äëÿ ðàçëè÷-

íûõ âåëè÷èí ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè. Èçîáðàæåíèÿ ñîçäàþòñÿ â ïðîãðàì-

ìå âèçóàëèçàöèè ïîñòîáðàáîòêè OVITO. Íà ðèñ. 4.24 - 4.28 ïîêàçàíà êîí-

öåíòðàöèÿ íàïðÿæåíèé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû íà ðàçíûõ âðåìåííûõ

ýòàïàõ. Ñîãëàñíî ýòèì öèôðàì, ñ óâåëè÷åíèåì âðåìåííîãî øàãà êîíöåíòðà-

öèÿ íàïðÿæåíèé âîêðóã êîí÷èêà íàäðåçà óâåëè÷èâàåòñÿ, è ÷èñëî àòîìîâ,

êîòîðûå íåñóò âûñîêèå íàïðÿæåíèÿ òàêæå óâåëè÷èâàåòñÿ, âàðüèðóÿñü îò

íèçêîãî (ñèíèé) äî âûñîêîãî (êðàñíûé).

Íà ðèñóíêå 4.24 ïîêàçàíî ðàñïðîñòðàíåíèå òðåùèí è ïðîöåññ ðàçðóøå-

íèÿ ìåäíîé ïëàñòèíû ñ áîêîâûì íàäðåçîì â òå÷åíèå 5 ïñ, 15 ïñ, 25 ïñ,

30 ïñ äëÿ M e = 1. Ìîìåíòàëüíûå ñíèìêè ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû äëÿ

ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè M e = 0.66 ïðè 5 ïñ, 15 ïñ, 25 ïñ, 30 ïñ ïîêàçà-

íû íà ðèñ. 4.25. Èäåíòèôèêàöèîííàÿ êàðòà, ïîëó÷åííàÿ ñ ïîìîùüþ ÌÄ-

ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ìîðôîëîãèè äåôîðìàöèè è êîìïîíåíòîâ íàïðÿæåíèé

äëÿ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòèM e = 0.5 ïðè 5 ïñ, 15 ïñ, 25 ïñ, 30 ïñ, ïîêàçàíà

íà ðèñ. 4.26. Ïðîöåññ ðàçðóøåíèÿ è êîìïîíåíòû òåíçîðà íàïðÿæåíèé äëÿ

ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòèM e = 0.33 ïðè 5 ïñ, 15 ïñ, 25 ïñ, 30 ïñ ïîêàçàíû íà

ðèñ. 4.27. Íà ðèñ. 4.28 ïîêàçàíà ðàñòðåñêàâøàÿñÿ ìåäíàÿ ïëàñòèíà ñ áîêî-

âûì íàäðåçîì äëÿ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè M e = 0.16 â ìîìåíòû âðåìåíè

5 ïñ, 15 ïñ, 25 ïñ, 30 ïñ.
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à)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4.24: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà (ïàðàìåòð ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ

M e = 1), êîìïîíåíòû σ11, σ22, σ12 ñ òå÷åíèåì âðåìåíè: à) 5 ïñ, á)15 ïñ,

â)25 ïñ, ã)30 ïñ
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a)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4.25: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà (ïàðàìåòð ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ

M e = 0.66), êîìïîíåíòû σ11, σ22, σ12 ñ òå÷åíèåì âðåìåíè: à) 5 ïñ, á)15

ïñ, â)25 ïñ, ã)30 ïñ
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à)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4.26: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà (ïàðàìåòð ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ

M e = 0.5), êîìïîíåíòû σ11, σ22, σ12 ñ òå÷åíèåì âðåìåíè: à) 5 ïñ, á)15

ïñ, â)25 ïñ, ã)30 ïñ
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à)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4.27: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà (ïàðàìåòð ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ

M e = 0.33), êîìïîíåíòû σ11, σ22, σ12 ñ òå÷åíèåì âðåìåíè: à) 5 ïñ, á)15

ïñ, â)25 ïñ, ã)30 ïñ
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à)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4.28: Ïðîöåññ ðîñòà äåôåêòà (ïàðàìåòð ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ

M e = 0.16), êîìïîíåíòû σ11, σ22, σ12 ñ òå÷åíèåì âðåìåíè: à) 5 ïñ, á)15

ïñ, â)25 ïñ, ã)30 ïñ
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Íà ðèñóíêàõ ìîæíî óâèäåòü, ÷òî âåðøèíà òðåùèíû îáëàäàåò âûñîêèì

çíà÷åíèåì êîíöåíòðàöèè íàïðÿæåíèé, à åå ñìåæíûå êîíòóðû íàïðÿæåíèé

â ìîìåíòû âðåìåíè 25 ïñ è 30 ïñ àíàëîãè÷íû êîíòóðàì ðåøåíèÿ ìåõàíèêè

ñïëîøíîé ñðåäû ïðè ñîáëþäåíèè óïðóãîãî ðåæèìà.

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ óñå÷åííîãî ðàçëîæåíèÿ â ðÿä Óèëüÿìñà

íàáîð òî÷åê, ïðèíàäëåæàùèõ êîíöåíòðè÷åñêèì îêðóæíîñòÿì, áûë âûáðàí

èç ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÄ. Íà ðèñ. 4.29 ïîêàçàíû óãëîâûå ðàñïðåäå-

ëåíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà

ñìåøàííîñòè. Ïåðâàÿ ñòðîêà ïîêàçûâàåò óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ íàïðÿæå-

íèé äëÿM e = 0.16, âòîðàÿ ñòðîêà ïîêàçûâàåò óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ êîì-

ïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé äëÿ M e = 0.33, òðåòüÿ ñòðîêà ïîêàçûâàåò óã-

ëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ M e = 0.5, ÷åòâåðòàÿ ñòðîêà ïîêàçûâàåò óãëîâûå

ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ M e = 0.66 â ìîìåíò âðåìåíè 20 ïñ.
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à)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4.29: Óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ íàïðÿæåíèé äëÿ à) M e = 0.16; á) M e =

0.33; â) M e = 0.5 è ã) M e = 0.66, ïîëó÷åííûå äëÿ êîëüöåâîé îáëàñòè ñ

âíóòðåííèì ðàäèóñîì 28 �A, à âíåøíèì 32 �A
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4.5. Êîíå÷íî-ýëåìåíòíîå ìîäåëèðîâàíèå êîìáèíèðîâàííîãî

íàãðóæåíèÿ ïëàñòèíû ñ îäíèì áîêîâûì íàäðåçîì

Òî÷íîãî àíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ äëÿ çàäà÷è ðàñòÿæåíèÿ ïëàñòèíû ñ áîêî-

âîé òðåùèíîé íå ñóùåñòâóåò. Ïîýòîìó áûëî ïîëó÷åíî ÷èñëåííîå ðåøåíèå ñ

ïîìîùüþ ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ â ïàêåòå SIMULIA Abaqus [206]. Àíà-

ëèç êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ, ïîïóëÿðíûé ÷èñëåííûé ìåòîä ìåõàíèêè ñïëîø-

íûõ ñðåä, èñïîëüçóåòñÿ çäåñü äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ èíòåíñèâíî-

ñòè ñïëîøíûõ íàïðÿæåíèé, T-íàïðÿæåíèÿ è êîýôôèöèåíòîâ áîëåå âûñî-

êîãî ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ â ðÿä Óèëüÿìñà äëÿ ïîëåé íàïðÿæåíèé è ïåðå-

ìåùåíèé âáëèçè âåðøèíû áîêîâîãî íàäðåçà â ïëàñòèíå. Ãåîìåòðèÿ ìîäåëè

äëÿ íàãðóæåíèÿ ïî ìîäå I è ïðèëîæåííûå íàãðóçêè ïîêàçàíû íà ðèñ. 4.30,

à). Ïàðàìåòðû ìàòåðèàëà ñîâïàäàþò ñ ïàðàìåòðàìè ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëå-

êóëÿðíîé äèíàìèêè. Íà ðèñ. 4.30, á) ïîêàçàíî ýêâèâàëåíòíîå íàïðÿæåíèå

ôîí Ìèçåñà âáëèçè âåðøèíû íàäðåçà ïðè íàãðóæåíèè ïî ìîäå I. Íà ðè-

ñóíêàõ 4.30, â)-å) ïîêàçàíû ýêâèâàëåíòíûå íàïðÿæåíèÿ ôîí Ìèçåñà âáëèçè

âåðøèíû íàäðåçà ïðè ñìåøàííîé íàãðóçêå äëÿ ñïåêòðà çíà÷åíèé ïàðàìåò-

ðà ñìåøàííîñòè. Âûäåëåííàÿ îáëàñòü íà ðèñ. 4.30, á)-å) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé

ïðÿìîóãîëüíóþ îáëàñòü íà ïëàñòèíå, ïîêàçàííóþ íà ðèñ. 4.30, à).

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ íàãðóçîê ñìåøàííîãî òèïà ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷å-

íèÿõ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòèM e ðàññìàòðèâàåòñÿ íàêëîííûé âûðåç. Êàæ-

äûé óãîë íàêëîíà ξ (óãîë ìåæäó ãîðèçîíòàëüíîé îñüþ è âûðåçîì) ñîîòâåò-

ñòâóåò îïðåäåëåííîìó çíà÷åíèþ ïàðàìåòðàM e. Óãîë íàêëîíà ξ è çíà÷åíèå

ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿM e ñâÿçàíû ôîðìóëîéM e = 1−2ξ/π.

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ amk ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà èç àíàëèçà

êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ âûáðàí íàáîð òî÷åê, ïðèíàäëåæàùèõ êîíöåíòðè÷å-

ñêèì îêðóæíîñòÿì. Êîëè÷åñòâî òî÷åê âàðüèðîâàëîñü îò 219 äî 1757. Çàòåì

èñïîëüçóåòñÿ ïåðåîïðåäåëåííûé ìåòîä, îñíîâàííûé íà ïîëÿõ íàïðÿæåíèé
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â óçëàõ êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî ðàçáèåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, àñèìïòîòè÷åñêèå

êîýôôèöèåíòû ïîëÿ âåðøèíû òðåùèíû îöåíèâàþòñÿ ïóòåì ïîäãîíêè óçëî-

âûõ ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà ÌÊÝ. Ìåòîä îñíîâàí íà íàõîæäåíèè íàèëó÷øåãî

ñîîòâåòñòâèÿ ïîëåé íàïðÿæåíèé íà âåðøèíå íàäðåçà ïîëþ íàïðÿæåíèé,

âçÿòîìó èç áîëüøîãî ÷èñëà óçëîâ âîêðóã âåðøèíû íàäðåçà. Â ýòîì èññëå-

äîâàíèè äëÿ îöåíêè àìïëèòóäíûõ êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà

âûïîëíÿåòñÿ àëãîðèòì ÏÌ. Ðåçóëüòàòû ÏÌ ïîêàçàíû íà ðèñ. 4.31, 4.32.

×åðíûå òî÷êè ïîêàçûâàþò óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà íà-

ïðÿæåíèé, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ÌÊÝ-àíàëèçà. Íà îñíîâå ýòèõ çíà÷åíèé

âû÷èñëÿþòñÿ êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ ðÿäà Óèëüÿìñà ñ ïîìîùüþ ïðî-

öåäóðû ÏÌ.

Çàòåì óñå÷åííîå ðàçëîæåíèå Óèëüÿìñà, â êîòîðîì ñîõðàíåíû ïÿòíà-

äöàòü ñëàãàåìûõ, èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèé

êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé, ïîêàçàííûõ êðàñíûìè ëèíèÿìè íà ðèñ.

4.31, 4.32. Êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà, îöåíåííûå ñ ïîìîùüþ

ÌÊÝ äëÿ òðåùèíû ìîäû I ñ ïîìîùüþ ÏÌ, ïðèâåäåíû â ïðèëîæåíèè 3

òàáëèöå 1. Èç ðèñ. 4.31 âèäíî, ÷òî ðàçëîæåíèå â ïÿòíàäöàòè÷ëåííûé ðÿä

Óèëüÿìñà òî÷íî îïèñûâàåò ïîëå íàïðÿæåíèé âáëèçè âåðøèíû òðåùèíû.

Âîññòàíîâëåííîå ïîëå íàïðÿæåíèé, ïîêàçàííîå êðàñíûì öâåòîì, ïîëíî-

ñòüþ ñîâïàäàåò ñ ðåøåíèÿìè, ïîëó÷åííûìè ìåòîäîì êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ.

Òùàòåëüíûé ÷èñëîâîé àíàëèç ïîêàçàë, ÷òî ìåíüøåå ÷èñëî ÷ëåíîâ â ðàçëî-

æåíèè ðÿäà Óèëüÿìñà ïðèâîäèò ê ðàñõîæäåíèÿì ñ ÌÊÝ [150]. Íà ðèñóíêå

4.32 ïîêàçàíû óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé äëÿ

ñìåøàííîãî ðåæèìà íàãðóæåíèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ M e. Èç ðèñ.

4.32 âèäíî, ÷òî âîññòàíîâëåííîå ïîëå íàïðÿæåíèé ñ ÷ëåíàìè áîëåå âûñîêî-

ãî ïîðÿäêà ñîâïàäàåò ñ ÷èñëåííûì ðåøåíèåì. Êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ

Óèëüÿìñà, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ÏÌ, îñíîâàííîãî íà ðåçóëüòàòàõ ÌÊÝ,

ïðèâåäåíû â ïðèëîæåíèè 3 òàáëèöàõ 1-5.
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a)
á)

â)
ã)

ä) å)

Ðèñ. 4.30: Ãåîìåòðèÿ ìîäåëè (à) è ðàñïðåäåëåíèå ýêâèâàëåíòíîãî íàïðÿæå-

íèÿ ôîí Ìèçåñà â îêðåñòíîñòè âåðøèíû áîêîâîãî âûðåçà äëÿ ðàçëè÷íûõ

ïàðàìåòðîâ ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ: á)M e = 1, â)M e = 0.66, ã)M e = 0.5,

ä)M e = 0.33, å)M e = 0.16
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à)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4.31: Óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé â îêðåñò-

íîñòè âåðøèíû òðåùèíû ìîäû I äëÿ ðàçëè÷íûõ ðàññòîÿíèé îò âåðøèíû

òðåùèíû à) r/a = 0.5, á) r/a = 1, â) r/a = 1.5, ã) r/a = 3
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à)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4.32: Óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé â îêðåñò-

íîñòè âåðøèíû òðåùèíû äëÿ ñìåøàííûõ íàãðóçîê ïðè ðàçëè÷íûõ çíà-

÷åíèÿõ ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè à)M e = 0.16, á)M e = 0.33, â)M e = 0.5,

ã)M e = 0.66, ïðè r/a = 1.×åðíûå òî÷êè ñîîòâåòñòâóþò ÷èñëåííîìó ðåøå-

íèþ ÌÊÝ. Êðàñíàÿ ëèíèÿ ïîêàçûâàåò âîññòàíîâëåííîå àñèìïòîòè÷åñêîå

ðàçëîæåíèå Óèëüÿìñà ñî ñëàãàåìûìè áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà, ãäå êîýô-

ôèöèåíòû ïîëó÷åíû èç ðåçóëüòàòîâ ÏÌ
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4.6. Ñðàâíåíèå ïîëåé íàïðÿæåíèé, ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòà-

òå ìîäåëèðîâàíèÿ, ïðîâåäåííîãî ìåòîäîì êîíå÷íîãî ýëåìåíòà, è

àòîìèñòè÷åñêèì ìåòîäîì

Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèé àòîìèñòè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé

è íàïðÿæåíèé èç êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî ðåøåíèÿ î ñìåøàííîì íàãðóæåíèè

ïëàñòèíû ñ îäíèì áîêîâûì íàäðåçîì, ïîëó÷åííûõ íà ðàçíûõ ðàññòîÿíèÿõ

îò êîí÷èêà òðåùèíû. Ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé è èõ ñîïîñòàâëåíèå ïîêàçàíû

íà ðèñ. 4.33.

Ðèñóíîê 4.33 èëëþñòðèðóåò îêðóæíûå ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíò òåíçî-

ðà íàïðÿæåíèé, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÄ (çå-

ëåíûå òî÷êè), âîññòàíîâëåííûå ðåøåíèÿ ðÿäà èç ÌÊÝ (êðàñíûå ëèíèè).

Çäåñü r/a � áåçðàçìåðíîå ðàññòîÿíèå îò âåðøèíû òðåùèíû. Ìîæíî åùå

ðàç îòìåòèòü, ÷òî ñèíÿÿ ëèíèÿ ïîêàçûâàåò ðàñïðåäåëåíèå, îñíîâàííîå íà

óñå÷åííîì ðàçëîæåíèè ðÿäà Óèëüÿìñà, â êîòîðîì ñîõðàíÿþòñÿ ïÿòíàäöàòü

êîýôôèöèåíòîâ, ïîëó÷åííûõ ÏÌ èç ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÄ. ×åðíûå

òî÷êè, ïîêàçûâàþùèå ðàñïðåäåëåíèÿ ÌÊÝ, è êðàñíûå ëèíèè, ïîêàçûâàþ-

ùèå ðåêîíñòðóèðîâàííîå ðàçëîæåíèå Óèëüÿìñà èç àíàëèçà êîíå÷íûõ ýëå-

ìåíòîâ, ÿâëÿþòñÿ òåìè æå òî÷êàìè, êîòîðûå ïîêàçàíû íà ðèñ. 4.31. Ìîæíî

âèäåòü, ÷òî êðàñíûå è ñèíèå ëèíèè, èçîáðàæàþùèå óñå÷åííîå ðàñøèðåíèå

ïðèáëèæåííîãî ðÿäà, ðàñïîëîæåíû î÷åíü áëèçêî äðóã ê äðóãó. Âûÿâëåííûå

çàêîíîìåðíîñòè äåéñòâèòåëüíû äëÿ ðàçíûõ ðàññòîÿíèé îò êîí÷èêà íàäðå-

çà.
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à)

á)

â)

Ðèñ. 4.33: Óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ íàïðÿæåíèé äëÿ M e = 1, ïîëó÷åííûå

äëÿ êîëüöåâîé îáëàñòè (à) ñ âíóòðåííèì ðàäèóñîì 7 �A, à âíåøíèì 15 �A; (á)

ñ âíóòðåííèì ðàäèóñîì 28 �A, à âíåøíèì 32 �A; (â) ñ âíóòðåííèì ðàäèóñîì

49 �A, à âíåøíèì 55 �A. Ïåðâûé ñòîëáåö ñîîòâåòñòâóåò êîìïîíåíòå òåíçîðà

íàïðÿæåíèé σ11, âòîðîé � σ22, òðåòèé � σ12
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Óñòàíîâëåíî õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó àòîìèñòè÷åñêèìè è ìåõàíè-

÷åñêèìè ïîëÿìè íàïðÿæåíèé ìåõàíèêè ñïëîøíîé ñðåäû. Âî âñåõ ñëó÷àÿõ

íàïðÿæåíèÿ êîíòèíóàëüíîé òåîðèè è àòîìèñòè÷åñêèå ðàñïðåäåëåíèÿ íà-

ïðÿæåíèé ïî îêðóæíîñòè äåìîíñòðèðóþò îäèíàêîâîå êà÷åñòâåííîå ïîâå-

äåíèå âî âñåì óãëîâîì èçìåíåíèè.

Âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ñëàãàåìûõ áîëåå âûñîêîãî ïî-

ðÿäêà àñèìïòîòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà a1k è a
2
k, ïîëó÷åííûå ñ ïî-

ìîùüþ ÏÌ, ïðèâåäåíû â ïðèëîæåíèè 3 òàáëèöàõ 1-5. Ìîæíî íàáëþäàòü

õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó êîýôôèöèåíòàìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ

ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è êîíòèíóàëüíûì ïîäõîäîì

ËÌÓÐ. Íîðìèðîâàííûå êîýôôèöèåíòû a
1
k è a

2
k ïðèâåäåíû â òàáëèöàõ 1-5

ïðèëîæåíèÿ 3. Â òàáëèöàõ 2-5 ïðåäñòàâëåíû êîýôôèöèåíòû a
1
k è a

2
k äëÿ ÷å-

òûðåõ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ, ïîëó÷åí-

íûõ ñ ïîìîùüþ äâóõ ïîäõîäîâ. Ìîæíî âèäåòü, ÷òî ÊÈÍ è T-íàïðÿæåíèÿ

ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ, òîãäà êàê ðàñõîæäåíèÿ â êî-

ýôôèöèåíòàõ ñëàãàåìûõ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà â ðàçëîæåíèè Óèëüÿìñà

óâåëè÷èâàþòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì èíäåêñà êîýôôèöèåíòà äëÿ âñåõ çíà÷åíèé

ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè. Òåì íå ìåíåå, óñòàíîâëåíî õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå

ìåæäó ðåçóëüòàòàìè ìîäåëèðîâàíèÿ ÌÄ è ðåçóëüòàòàìè ÌÊÝ.

Ïîëå íàïðÿæåíèé â íåïîñðåäñòâåííîé îêðåñòíîñòè âåðøèíû òðåùèíû

ìîäû I îïðåäåëÿåòñÿ òîëüêî êîýôôèöèåíòàìè a
1
k (òàáëèöà 1, ïðèëîæåíèÿ

2 è 3). Â ýòîì ñëó÷àå âñå êîýôôèöèåíòû a
2
k ðàâíû íóëþ, â òî âðåìÿ êàê

äëÿ ìîäû II âñå êîýôôèöèåíòû a
1
k ðàâíû íóëþ è ïîëå âáëèçè âåðøèíû

òðåùèíû îïèñûâàåòñÿ èñêëþ÷èòåëüíî êîýôôèöèåíòàìè a
2
k. Ñ óìåíüøåíè-

åì ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè M e îò 1 äî íóëÿ íîðìèðîâàííûå êîýôôèöèåí-

òû a
1
k óìåíüøàþòñÿ, à êîýôôèöèåíòû a

2
k óâåëè÷èâàþòñÿ ïî àáñîëþòíîìó

çíà÷åíèþ. Â òàáëèöå 1 ïðèëîæåíèÿ 3 ïîêàçàíû íîðìèðîâàííûå êîýôôèöè-

åíòû ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ
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(âòîðàÿ êîëîíêà) è ÌÊÝ ìîäåëèðîâàíèÿ (òðåòüÿ êîëîíêà). Êîýôôèöèåí-

òû a
1
k, ïîëó÷åííûå ïðè èñïîëüçîâàíèè äâóõ ïîäõîäîâ, ðàâíû äðóã äðóãó ñ

òî÷íîñòüþ íå ìåíåå ïÿòè çíàêîâ ïîñëå çàïÿòîé. Ðàçëè÷èå ìåæäó êîýôôè-

öèåíòàìè a
1
15, âû÷èñëåííûìè ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóõ ïîäõîäîâ, ñîñòàâëÿåò

ìåíåå 9%. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî ÷åì âûøå èíäåêñ êîýôôè-

öèåíòà, òåì áîëüøå îøèáêà. Èç òàáëèö 1-5 ïðèëîæåíèÿ 3 âèäíî, ÷òî ÊÈÍ,

T-íàïðÿæåíèÿ è êîýôôèöèåíòû a
1
3 è a

2
3 äëÿ âñåõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà ñìå-

øàííîñòè íàäåæíî âû÷èñëÿþòñÿ ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ. Ïîãðåøíîñòü óâå-

ëè÷èâàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ïîðÿäêîâîãî íîìåðà êîýôôèöèåíòà. ×åì áîëüøå

ïîðÿäêîâûé íîìåð êîýôôèöèåíòà, òåì áîëüøå îøèáêà â âû÷èñëåííûõ êî-

ýôôèöèåíòàõ. Íî äàæå äëÿ êîýôôèöèåíòîâ ñ áîëåå âûñîêèìè ïîðÿäêîâûìè

íîìåðàìè ïîãðåøíîñòü íå ïðåâûøàåò äåñÿòè ïðîöåíòîâ.

4.7. Ìîäåëèðîâàíèå ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé FCC-

àëþìèíèåâîé ïëàñòèíû ñ áîêîâûì íàäðåçîì. Ñðàâíåíèå ðå-

çóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ìåäíîé è àëþìèíèåâîé ïëàñòèí

Â õîäå èññëåäîâàíèÿ âûïîëíåíî ìîäåëèðîâàíèå ïëàñòèíû èç àëþìèíèÿ ñ

îäíèì áîêîâûì íàäðåçîì â óñëîâèÿõ ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ. Ïðîöåäóðà

ðàñ÷åòà, ïðèâåäåííàÿ â ãëàâå 2, ïðèìåíåíà äëÿ îïðåäåëåíèÿ ìåõàíè÷åñêèõ

ñâîéñòâ àëþìèíèÿ. Ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå àëþìèíèÿ îïèñûâàåòñÿ ñ

ïîìîùüþ ïîòåíöèàëà âíåäðåííîãî àòîìà.

Íà ðèñ. 4.34-4.38 ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíî-

äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, à èìåííî, ðàñïðåäåëåíèé êîìïîíåíòîâ òåí-

çîðà íàïðÿæåíèé σ11, σ22, σ12, äëÿ ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ ïëàñòèíû ñ îä-

íèì áîêîâûì íàäðåçîì èç ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî àëþìèíèÿ (ñëåâà) è ìåäè

(ñïðàâà) â ìîìåíòû âðåìåíè 10 ïñ è 30 ïñ.
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Ðèñ. 4.34: Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî (àòîìèñòè-

÷åñêîãî) ìîäåëèðîâàíèÿ (êîìïîíåíòîâ òåíçîðà íàïðÿæåíèé σ11, σ22, σ12 â

ïåðâîé, âòîðîé è òðåòüåé ñòðîêå, ñîîòâåòñòâåííî) ðàñòÿæåíèÿ ïëàñòèíû

ñ áîêîâûì íàäðåçîì èç ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî àëþìèíèÿ (ñëåâà) è ìåäè

(ñïðàâà) â ìîìåíòû âðåìåíè 10 ïñ è 30 ïñ
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Ðèñ. 4.35: Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî (àòîìèñòè-

÷åñêîãî) ìîäåëèðîâàíèÿ (êîìïîíåíòîâ òåíçîðà íàïðÿæåíèé σ11, σ22, σ12 â

ïåðâîé, âòîðîé è òðåòüåé ñòðîêå, ñîîòâåòñòâåííî) ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ

ïëàñòèíû ñ áîêîâûì íàäðåçîì èç ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî àëþìèíèÿ (ñëå-

âà) è ìåäè (ñïðàâà) â ìîìåíòû âðåìåíè 10 ïñ è 30 ïñ, ñîîòâåòñòâóþùåãî

ïàðàìåòðó ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.66
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Ðèñ. 4.36: Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî (àòîìèñòè-

÷åñêîãî) ìîäåëèðîâàíèÿ (êîìïîíåíòîâ òåíçîðà íàïðÿæåíèé σ11, σ22, σ12 â

ïåðâîé, âòîðîé è òðåòüåé ñòðîêå, ñîîòâåòñòâåííî) ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ

ïëàñòèíû ñ áîêîâûì íàäðåçîì èç ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî àëþìèíèÿ (ñëå-

âà) è ìåäè (ñïðàâà) â ìîìåíòû âðåìåíè 10 ïñ è 30 ïñ, ñîîòâåòñòâóþùåãî

ïàðàìåòðó ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.5
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Ðèñ. 4.37: Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî (àòîìèñòè-

÷åñêîãî) ìîäåëèðîâàíèÿ (êîìïîíåíòîâ òåíçîðà íàïðÿæåíèé σ11, σ22, σ12 â

ïåðâîé, âòîðîé è òðåòüåé ñòðîêå, ñîîòâåòñòâåííî) ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ

ïëàñòèíû ñ áîêîâûì íàäðåçîì èç ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî àëþìèíèÿ (ñëå-

âà) è ìåäè (ñïðàâà) â ìîìåíòû âðåìåíè 10 ïñ è 30 ïñ, ñîîòâåòñòâóþùåãî

ïàðàìåòðó ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.33
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Ðèñ. 4.38: Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî (àòîìèñòè-

÷åñêîãî) ìîäåëèðîâàíèÿ (êîìïîíåíòîâ òåíçîðà íàïðÿæåíèé σ11, σ22, σ12 â

ïåðâîé, âòîðîé è òðåòüåé ñòðîêå, ñîîòâåòñòâåííî) ñìåøàííîãî íàãðóæåíèÿ

ïëàñòèíû ñ áîêîâûì íàäðåçîì èç ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî àëþìèíèÿ (ñëå-

âà) è ìåäè (ñïðàâà) â ìîìåíòû âðåìåíè 10 ïñ è 30 ïñ, ñîîòâåòñòâóþùåãî

ïàðàìåòðó ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ M e = 0.16

Òàêèì îáðàçîì, ñðàâíåíèå êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé â ïëàñòèíàõ

èç ìåäè è àëþìèíèÿ ïîêàçàëî èõ èäåíòè÷íîñòü, òî åñòü óãëîâûå ðàñïðå-

äåëåíèÿ íå çàâèñÿò îò êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ìàòåðèàëà (ïî êðàéíåé

ìåðå, äëÿ ìàòåðèàëîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê îäíîé ãðóïïå ñèíãîíèé).

4.8. Âûâîäû ïî ãëàâå 4

Â ãëàâå âûïîëíåíû èññëåäîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ òðåùèíû âî âñåì ñïåêòðå êîì-

áèíèðîâàííûõ ôîðì íàãðóæåíèÿ ìåòîäîì äèíàìèêè ÷àñòèö. Ïîëó÷åííûå

ðàñïðåäåëåíèÿ ñîïîñòàâëåíû ñ ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêèì îïèñàíèåì ïîëÿ íà-

ïðÿæåíèé â íåïîñðåäñòâåííîé îêðåñòíîñòè âåðøèíû òðåùèíû êëàññè÷å-
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ñêîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ. Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíà-

ìèêè áûëî íàïðàâëåíî íà âû÷èñëåíèå ïàðàìåòðîâ ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ

ñïëîøíûõ ñðåä. Êîýôôèöèåíòû èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé äëÿ ìåäíîé

ïëàñòèíû ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé ïðè íàãðóçêàõ ìîäû I è ñìåøàííûõ íà-

ãðóæåíèÿõ îöåíèâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Àòî-

ìèñòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé ñðàâíè-

âàþòñÿ ñî çíà÷åíèÿìè, ïîëó÷åííûìè èç ñîîáðàæåíèé ìåõàíèêè ðàçðóøå-

íèÿ ñïëîøíûõ ñðåä. Óñòàíîâëåíî õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó àòîìèñòè-

÷åñêèì è êîíòèíóàëüíûì îïèñàíèåì íàïðÿæåíèé.
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Ãëàâà 5. Îöåíêà íàïðÿæåííî-äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ â

òðóáàõ ñ ïðîäîëüíîé, îêðóæíîé è íàêëîííîé òðåùèíîé ïðè äåé-

ñòâèè âíóòðåííåãî äàâëåíèÿ è ðàñòÿãèâàþùèõ óñèëèé

Ðåçóëüòàòû èçëîæåííûõ âûøå èññëåäîâàíèé è, â îáùåì, ïîñëåäíèå äîñòè-

æåíèÿ â ìåõàíèêå ðàçðóøåíèÿ èìåþò âûñîêóþ çíà÷èìîñòü äëÿ îöåíêè

íàïðÿæåííî-äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ êîíñòðóêöèé, âêëþ÷àÿ öèëèí-

äðè÷åñêèå òðóáû, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ â íåôòÿíîé è ãàçîâîé ïðîìûøëåí-

íîñòè. Ïðîáëåìà ðàñ÷åòà íàñîñíî-êîìïðåññîðíûõ, îáñàäíûõ è áóðèëüíûõ

òðóá, â êîòîðûõ ìîãóò âîçíèêàòü òðåùèíû, ÿâëÿåòñÿ îñòðî àêòóàëüíîé. Â

ðÿäå ñëó÷àåâ, íàïðèìåð, ïðè âîçäåéñòâèè íà íèõ àãðåññèâíîé ñðåäû, â ýòèõ

òðóáàõ ìîãóò âîçíèêàòü òðåùèíû, ïðèâîäÿùèå ê âíåçàïíûì ñåðüåçíûì íà-

ðóøåíèÿì ðàáîòîñïîñîáíîñòè êîíñòðóêöèè.

Â ýòîé ãëàâå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íà-

ãðóæåíèÿ òðóá ñ ðàçëè÷íûìè äåôåêòàìè ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ êîíå÷íûõ

ýëåìåíòîâ è ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Â ðàìêàõ èññëåäîâàíèÿ ïðîâåäåíû

÷èñëåííûå ðàñ÷åòû ñ ïîìîùüþ ðàñøèðåííîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ â

ïàêåòå SIMULIA Abaqus è ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî

ìîäåëèðîâàíèÿ íàãðóæåíèÿ òðóá ñ îêðóæíîé, ïðîäîëüíîé è íàêëîííîé öåí-

òðàëüíîé òðåùèíîé. Ïàðàëëåëüíî âûïîëíåíû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå

ðàñ÷åòû è ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñïðî-

ñòðàíåíèÿ íàêëîííîé òðåùèíû â òðóáêå, íàõîäÿùåéñÿ â óñëîâèÿõ îäíîîñ-

íîãî ðàñòÿæåíèÿ.

Àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïîêàçàë, ÷òî ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äè-

íàìèêè ïîçâîëÿåò ìîäåëèðîâàòü ðàñïðîñòðàíåíèå òðåùèí â òðóáàõ è ìîæåò

ñòàòü ïåðñïåêòèâíûì èíñòðóìåíòîì äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ðàçðóøå-

íèÿ ïðè äåéñòâèè, íàïðèìåð, êîððîçèîííûõ ôàêòîðîâ.
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5.1. Îñîáåííîñòè äåôîðìèðîâàíèÿ è ðàçðóøåíèÿ íàñîñíî-

êîìïðåññîðíûõ òðóá â ðåàëüíûõ óñëîâèÿõ

Íàñîñíî-êîìïðåññîðíûå òðóáû (ÍÊÒ) â íåôòåãàçîâîé ïðîìûøëåííîñòè

ñëóæàò äëÿ èçâëå÷åíèÿ æèäêîñòè è ãàçà èç ñêâàæèí, íàãíåòàíèÿ âîäû,

ãàçà è ïðîâåäåíèÿ ðàçëè÷íûõ âèäîâ ðàáîò ïî òåêóùåìó è êàïèòàëüíîìó

ðåìîíòó ñêâàæèí. Îíè ïðèìåíÿþòñÿ â ñóðîâûõ óñëîâèÿõ ýêñïëóàòàöèè: ïî-

ñòîÿííîå äàâëåíèå, âûñîêèå ìåõàíè÷åñêèå íàãðóçêè, âîçäåéñòâèÿ íà ñòåí-

êè àãðåññèâíûõ ñðåä, ÷òî ïðèâîäèò ê êîððîçèè è ýðîçèè. Îäíèì èç âè-

äîâ îòêàçà ÍÊÒ, âîçíèêàþùèé âî âðåìÿ ýêñïëóàòàöèè, ÿâëÿåòñÿ ðàçðûâ

ïî òåëó òðóáû, ïðîèñõîäÿùèé êàê ïî ïîïåðå÷íîìó, òàê è ïî ïðîäîëüíîìó

ñå÷åíèþ; òðåùèíû îáðàçóþòñÿ è ðàñøèðÿþòñÿ äî òåõ ïîð ïîêà íå ïðîèçîé-

äåò ðàçðóøåíèå. Âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü èññëåäîâàíèÿ ïðî÷íîñòè òðóá

ïðè ñîâìåñòíîì äåéñòâèè íàãðóçîê è êîððîçèîííûõ âîçäåéñòâèé ïëàñòîâûõ

âîä íåôòåãàçîâûõ ìåñòîðîæäåíèé. Êîëîííû ÍÊÒ â ïðîöåññå ýêñïëóàòàöèè

ïîäâåðæåíû íåãàòèâíîìó âîçäåéñòâèþ öåëîãî ðÿäà õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ è

ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ðàñòâîðîâ, àñôàëüòî-ñìîëî-ïàðàôèíîâûõ îòëîæåíèé

(ÀÑÏÎ), ñîëåé, à òàêæå âûñîêîìèíåðàëèçîâàííûõ ïëàñòîâûõ âîä è äîáû-

âàåìûõ âûñîêîñåðíèñòûõ íåôòåé (ñîäåðæàíèå ñåðû áîëåå 2%). Äîëãîâå÷-

íîñòü ðàáîòû ÍÊÒ ñíèæàåòñÿ çíà÷èòåëüíî íà ìåñòîðîæäåíèÿõ, ïðîäóêöèÿ

êîòîðûõ ñîäåðæèò óãëåêèñëûé ãàç. Îñîáåííî èíòåíñèâíî ïðîõîäèò ïðîöåññ

óãëåêèñëîòíîé êîððîçèè â ñêâàæèíàõ, ðàáîòàþùèõ íà ãàçîêîíäåíñàòíûõ

ìåñòîðîæäåíèÿõ. Îäíèìè èç ñàìûõ îïàñíûõ ôîðì ðàçðóøåíèÿ ñ÷èòàþòñÿ

ñïåöèôè÷åñêèå òèïû ñåðîâîäîðîäíîé êîððîçèè - ñóëüôèäíîå êîððîçèîííîå

ðàñòðåñêèâàíèå ïîä íàïðÿæåíèåì (ÑÊÐÍ) è âîäîðîäíîå ðàñòðåñêèâàíèå

(ÂÐ), ðàçâèòèå êîòîðûõ ïðîèñõîäèò ëèøü ïðè íàëè÷èè â ñðåäå ñåðîâîäî-

ðîäà è âîäû [7].

Êàê ïðàâèëî, ðàñòðåñêèâàíèå ïðè íàãðóæåíèè òðóá â àãðåññèâíîé ñðå-
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äå ñâÿçûâàþò ñ ïðîöåññàìè êîððîçèîííîãî âîçäåéñòâèÿ íà ïîâåðõíîñòíûå

ñëîè ìåòàëëà, â ÷àñòíîì ñëó÷àå ñòàëè, è èõ îõðóï÷èâàíèåì â ðåçóëüòàòå

íàñûùåíèÿ âîäîðîäîì. Òàêèå ðàçðóøåíèÿ ïðîèñõîäÿò ïóòåì ìåäëåííîãî

ñòàáèëüíîãî è ïðåäñêàçóåìîãî ðàçâèòèÿ òðåùèí èëè âíåçàïíîãî êàòàñòðî-

ôè÷åñêîãî ðàçëîìà. Äëÿ ÍÊÒ, ïðèìåíÿåìûõ ïðè äîáû÷å óãëåâîäîðîäîâ,

ñîäåðæàíèå â îêðóæàþùåé ñðåäå çíà÷èòåëüíîãî êîëè÷åñòâà ñåðîâîäîðîäà

îçíà÷àåò ðàçâèòèå ñïåöèôè÷åñêèõ íåêîíòðîëèðóåìûõ âèäîâ ðàçðóøåíèÿ.

Ïðèìåðû òàêèõ ðàçðóøåíèé â òðóáàõ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5.1, 5.2.

à) á)

Ðèñ. 5.1: à) Îáùèé âèä ðàçðóøåíèå ÍÊÒ ïî ìåõàíèçìó ÑÊÐÍ (Ñåâåðî-

Ïîêà÷åâñêîå ìåñòîðîæäåíèå, ñêâ. 1718, êóñò � 27À), á) ðàçðóøåíèå ÍÊÒ

ïî ìåõàíèçìó ÑÊÐÍ (×åðíîîçåðñêîå ìåñòîðîæäåíèå)

Ìåòîäû ïðåäîòâðàùåíèÿ êîððîçèîííûõ ÿâëåíèé îñíîâûâàþòñÿ íà

- ïðèìåíåíèè èíãèáèòîðîâ êîððîçèè, ÷òî ìîæåò ÿâëÿòüñÿ äîðîãîñòîÿ-

ùèì òèïîì âîçäåéñòâèÿ,

- èñïîëüçîâàíèè ñòàëè â êîððîçèîííîñòîéêîì èñïîëíåíèè (ñ ëåãèðóþ-

ùèìè äîáàâêàìè), ÷òî òàêæå ÿâëÿåòñÿ äîðîãîñòîÿùèì,

- èñïîëüçîâàíèè íåìåòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ, íî ïðè ýòîì âîçíèêàþò

ìíîæåñòâåííûå îãðàíè÷åíèÿ, íàïðèìåð, òåìïåðàòóðà è ðàáî÷åå äàâëåíèå,
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Ðèñ. 5.2: Ðàçðóøåíèÿ ïî ìåõàíèçìó ÑÊÐÍ

- ïðèìåíåíèè òðóá ñ àíòèêîððîçèîííûìè ïîêðûòèÿìè, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ñà-

ìûì îïòèìàëüíûì ìåòîäîì.

Òùàòåëüíîå èññëåäîâàíèå ÍÊÒ â óñëîâèÿõ âîçäåéñòâèÿ íà íèõ ðàçëè÷-

íîé àãðåññèâíîé ñðåäû ÿâëÿåòñÿ âàæíîé çàäà÷åé, ðåøåíèå êîòîðîé ìîæåò

áûòü äîñòèãíóòî ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè. Êîíå÷íî-ýëåìåíòíîå ìîäåëèðîâà-

íèå øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ïðî÷íîñòíûõ ñâîéñòâ ÍÊÒ â ðàçëè÷-

íûõ óñëîâèÿõ íàãðóæåíèÿ. Ïðåèìóùåñòâîì ýòîãî ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ âîçìîæ-

íîñòü ñîçäàíèÿ ñëîæíûõ ýëåìåíòîâ êîíñòðóêöèé, ïðèëîæåíèÿ ðàçëè÷íûõ

ñèñòåì íàãðóçîê è ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñïðåäåëåíèé íàïðÿæåíèé, òåìïåðàòóð

è ïîòîêîâ æèäêîñòåé è äð. Îäíàêî åñòü ñëîæíîñòè ñâÿçàííûå ñ ìîäåëèðî-

âàíèåì ÍÊÒ â óñëîâèÿõ àãðåññèâíûõ ñðåä. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî â ýòîì

ñëó÷àå íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ñðåäîé è ìåòàëëîì

ÍÊÒ. Íåîáõîäèìî ââåñòè â ñõåìó ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ óðàâíåíèÿ
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èëè ñîîòíîøåíèÿ, îïèñûâàþùèå ýòè âçàèìîäåéñòâèÿ, ÷òî ìîæåò áûòü çà-

òðóäíåíî, ïîñêîëüêó íåîáõîäèìî ñíà÷àëà ïðîâåñòè ðÿä ýêñïåðèìåíòàëüíûõ

èññëåäîâàíèé, à çàòåì ïðàâèëüíî âûâåñòè ýòè óðàâíåíèÿ. Â ýòîé ñâÿçè ïåð-

ñïåêòèâíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïðèìåíåíèå ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè,

ïîñêîëüêó â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî ëèøü îïèñàòü ñèñòåìó è çàäàòü ïîòåí-

öèàë âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè. Òàêèì îáðàçîì, íåîáõîäèìî çàäàòü

ìàòåðèàë, èç êîòîðîãî ñäåëàíà ÍÊÒ, è îïèñàòü îêðóæàþùóþ ñðåäó â ñîîò-

âåòñòâèè ñ õèìè÷åñêèì ñîñòàâîì.

5.2. Êîíå÷íî-ýëåìåíòíîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà ðàñïðî-

ñòðàíåíèÿ òðåùèíû â òðóáàõ

Â îñíîâíîì â íàøåé ñòðàíå èçãîòàâëèâàþò ÍÊÒ èç ñòàëåé ðàçëè÷íûõ ãðóïï

ïðî÷íîñòè. Íàèáîëüøåå ðàñïðîñòðàíåíèå ïîëó÷èëè ãëàäêèå ÍÊÒ. Îñíîâ-

íîé âèä íàãðóæåíèÿ ÍÊÒ - ñèëû ñîáñòâåííîãî âåñà, ïðè êîòîðîì âåðõíÿÿ

òðóáà èñïûòûâàåò ðàñòÿæåíèå îò âåñà âñåé êîëîííû. Èìåííî òàêîé âèä

íàãðóæåíèÿ ÍÊÒ ðàññìîòðåí â äàííîé ãëàâå. Ìîäåëèðîâàíèå âûïîëíåíî

êàê êîíå÷íî-ýëåìåíòíûì, òàê è ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèì ìåòîäîì. Äëÿ

êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â êà÷åñòâå ìàòåðèàëà âûáðàíà ñòàëü.

Ðàçìåðû ìîäåëè ÍÊÒ çàäàííû â ñîîòâåòñòâèè ñ ÃÎÑÒ 633-80. Óñëîâíûé

äèàìåòð òðóáû ðàâåí d = 102 ìì, íîìèíàëüíàÿ òîëùèíà ñòåíêè ñîñòàâ-

ëÿëà h = 6.5 ìì, à äëèíà çàäàíà ðàâíîé L = 1000 ìì. Ðàñòÿãèâàþùàÿ

íàãðóçêà ïðèëîæåíà ê îáîèì òîðöàì òðóáû ðàâíàÿ P = 10 ÃÏà. Ðàññìîò-

ðåíî òðè ñëó÷àÿ ðàñïîëîæåíèÿ òðåùèíû â òðóáå: ïîïåðå÷íàÿ, ïðîäîëüíàÿ

è ïîä íàêëîíîì 45 ãðàäóñîâ. Äëèíà òðåùèíû a ñîñòàâëÿëà îò 40 äî 50 ìì.

Â ðàìêàõ ñòàíäàðòíîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ ñ öåëüþ êîððåêò-

íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðîñòà òðåùèíû íåîáõîäèìî ââåäåíèå â îêðåñòíîñòè

âåðøèíû òðåùèíû ñïåöèàëüíûõ ñèíãóëÿðíûõ ýëåìåíòîâ. Äëÿ íåòðèâèàëü-
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íûõ ìîäåëåé ïîñòðîåíèå òàêîé ñåòêè ìîæåò âûçûâàòü áîëüøèå ñëîæíîñòè.

Ïðè ýòîì ãåîìåòðèÿ òðåùèíû æåñòêî ïðèâÿçàíà ê êîíå÷íî-ýëåìåíòíîé ñåò-

êå. Â ñâÿçè ñ ýòèì ñïåöèàëüíî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðå-

ùèíû ðàçðàáîòàí ðàñøèðåííûé ìåòîä êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ (XFEM). Ýòîò

ìåòîä "ðàñøèðÿåò" âîçìîæíîñòè îáû÷íîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ â

ïåðâóþ î÷åðåäü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ôðîíòà òðåùèíû. Íåîáõîäèìî îïðåäå-

ëèòü îáëàñòü, ãäå ïðåäïîëàãàåòñÿ ïîÿâëåíèå òðåùèíû, è ââåñòè íåêîòîðóþ

êîíñòèòóòèâíóþ ìîäåëü, êîòîðàÿ îïèñûâàåò ñîïðîòèâëåíèå ìàòåðèàëà ðàñ-

òðåñêèâàíèþ. Òî åñòü, êîãäà ìàòåðèàë äåôîðìèðóåòñÿ, ìîäåëü ñîïðîòèâëå-

íèÿ ðàñòðåñêèâàíèþ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ïðîâåðêè òîãî, ñîõðàíèë ëè ìàòå-

ðèàë öåëîñòíîñòü, èëè íåò. Åñëè âûïîëíÿåòñÿ êðèòåðèé ðàçðóøåíèÿ, òî

òðåùèíà ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ. Ïðè ýòîì òèï êîíå÷íî-ýëåìåíòíîé ñåòêè ìî-

æåò áûòü âûáðàí ëþáûì. Òàêèì îáðàçîì, âåðøèíà òðåùèíû ïîÿâëÿåòñÿ

âíóòðè ýëåìåíòà òîãäà, êîãäà íàïðÿæåíèÿ â ýòîì ýëåìåíòå ïðåâûøàþò

íåêîòîðûå êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ σf . Ïîñëå ýòîãî â ìàòåðèàëå íà÷èíàåò

íàêàïëèâàòüñÿ ýíåðãèÿ, êîòîðàÿ êîìïåíñèðóåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèì âûäå-

ëåíèåì ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè äåôîðìàöèè (ïðè îòñóòñòâèè äðóãèõ âèäîâ

ýíåðãèè). Òðåùèíà íà÷èíàåò ðàñòè òîãäà, êîãäà ñêîðîñòü âûñâîáîæäåíèÿ

óïðóãîé ýíåðãèè ïðåâûøàþò íåêîòîðîå êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå Gf .

Äëÿ êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â êà÷åñòâå îáðàçöà âûáðàíà

ñòàëüíàÿ ãëàäêàÿ òðóáà. Êîýôôèöèåíò Ïóàññîíà ðàâíûì 0.3, à ìîäóëü Þí-

ãà ðàâíûì 200 ÃÏà â ðàñ÷åòàõ çàäàíû â ñîîòâåòñòâèè ñ âûáðàííûì ìàòåðè-

àëîì. Ïëîòíîñòü ìàòåðèàëà ðàâíà 7800 êã/ì3. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ âûáðàí

êðèòåðèé ìàêñèìàëüíîãî ãëàâíîãî íàïðÿæåíèÿ äëÿ îïèñàíèÿ ðàçðóøåíèÿ

è çàäàíà ñëåäóþùàÿ êîíñòàíòà: σf = 150 ÌÏà.
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5.2.1. Ðîñò ïðîäîëüíîé òðåùèíû â òðóáå ïîä äåéñòâèåì âíóò-

ðåííåãî äàâëåíèÿ

Ïåðâàÿ ñåðèÿ ðàñ÷åòîâ ïîñâÿùåíà ìîäåëèðîâàíèþ ðîñòà îñåâîé òðåùèíû

â òðóáå ïîä äåéñòâèåì âíóòðåííåãî äàâëåíèÿ. Òèïè÷íûé âèä ðàçðóøåíèå

òðóáîïðîâîäà âñëåäñòâèå ðàñïðîñòðàíåíèÿ îñåâîé òðåùèíû ïðèâåäåí íà

ðèñ. 5.3.

Ðèñ. 5.3: Òèïè÷íûé âèä ðàçðóøåíèå òðóáîïðîâîäà âñëåäñòâèå ðàñïðîñòðà-

íåíèÿ îñåâîé òðåùèíû

Äàâëåíèå ïðèëîæåíî ê âíóòðåííåé ïîâåðõíîñòè òðóáû è ðàâíî P = 10

ÃÏà. Ñõåìà ïðèëîæåíèÿ íàãðóçîê è òèïè÷íàÿ ÊÝ ñåòêà ïðèâåäåíû íà ðèñ.

5.4. Ïîñòðîåííàÿ ÊÝ-ìîäåëü ñîäåðæàëà 208800 ýëåìåíòîâ. Ðåçóëüòàòû ìî-

äåëèðîâàíèÿ ñòàëüíîé òðóáû ïîä äåéñòâèåì âíóòðåííåãî äàâëåíèÿ ñ îñåâîé

öåíòðàëüíîé òðåùèíîé ñ ïîìîùüþ ðàñøèðåííîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåí-

òîâ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5.5, 5.6.

Íà ðèñ. 5.5 ïîêàçàíû ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé ïî Ìè-

çåñó ñ òå÷åíèåì âðåìåíè è ïðîèëëþñòðèðîâàíà òðàåêòîðèÿ ðàñïðîñòðàíå-

íèÿ òðåùèíû ñ òå÷åíèåì âðåìåíè.
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à) á)

â)

Ðèñ. 5.4: à) Ãåîìåòðèÿ òðåõìåðíîé êîíå÷íî-ýëåìåíòíîé ìîäåëè è ñõåìà ïðè-

ëîæåíèÿ íàãðóçîê ê òðóáå ñ îñåâîé òðåùèíîé, á) êîíå÷íî-ýëåìåíòíàÿ ñåòêà

ïî òîëùèíå òðóáû, â) êîíå÷íî-ýëåìåíòíàÿ ñåòêà ïî äëèíå òðóáû
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Ðèñ. 5.5: Òðàåêòîðèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ îñåâîé òðåùèíû â òðóáå, íàõîäÿùåé-

ñÿ ïîä âíóòðåííèì äàâëåíèåì, â íåäåôîðìèðóåìîé êîíôèãóðàöèè. Ðàñïðå-

äåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé ïî Ìèçåñó
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Ðèñ. 5.6: Ðàçðóøåíèå âñëåäñòâèå ðîñòà ïðîäîëüíîé òðåùèíû â äåôîðìèðî-

âàííîé êîíôèãóðàöèè

5.2.2. Ðàñïðîñòðàíåíèå îêðóæíîé òðåùèíû â òðóáå ïîä äåé-

ñòâèåì ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè

Ñëåäóþùàÿ ñåðèÿ ðàñ÷åòîâ íàïðàâëåíà íà êîíå÷íî-ýëåìåíòíîå ìîäåëèðî-

âàíèå ðîñòà îêðóæíîé òðåùèíû â òðóáå ïîä äåéñòâèåì ðàñòÿãèâàþùåé äå-

ôîðìàöèè. Òèïè÷íûé ïðèìåð ðàçðóøåíèÿ òðóáîïðîâîäà âñëåäñòâèå ðàñ-

ïðîñòðàíåíèÿ îêðóæíîé òðåùèíû ïðèâåäåí íà ðèñ. 5.7.

Îäíîîñíîå ðàñòÿæåíèå ïðèëîæåíî ê îáîèì òîðöàì òðóáû è ðàâíî P =

10 ÃÏà. Ïîñòðîåííàÿ ÊÝ-ìîäåëü ñîäåðæàëà 60300 ýëåìåíòîâ. Ñõåìà ïðèëî-

æåíèÿ ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè ïðèâåäåíà íà ðèñ. 5.8. Ðåçóëüòàòû ìîäåëè-

ðîâàíèÿ ñòàëüíîé òðóáû ïîä äåéñòâèåì ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè ñ îêðóæ-

íîé öåíòðàëüíîé òðåùèíîé ñ ïîìîùüþ ðàñøèðåííîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëå-

ìåíòîâ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5.9, 5.10.

Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñòÿæåíèÿ òðóáû ñ îêðóæíîé öåíòðàëüíîé

òðåùèíîé ñ ïîìîùüþ ðàñøèðåííîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ â íåäåôîð-
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Ðèñ. 5.7: Êàðòèíà ðàçðóøåíèÿ òðóáîïðîâîäà âñëåäñòâèå ðàñïðîñòðàíåíèÿ

îêðóæíîé òðåùèíû

ìèðîâàííîé êîíôèãóðàöèè ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5.10. Íà ðèñ. 5.10 ïîêàçàíû

ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé ïî Ìèçåñó ñ òå÷åíèåì âðåìåíè.
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Ðèñ. 5.8: Ñõåìà ïðèëîæåíèÿ íàãðóçîê ê òðóáå ñ îêðóæíîé òðåùèíîé

Ðèñ. 5.9: Ðàçðóøåíèå òðóáû âñëåäñòâèå ïîäðàñòàíèå îêðóæíîé òðåùèíû â

äåôîðìèðîâàííîé êîíôèãóðàöèè
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Ðèñ. 5.10: Òðàåêòîðèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ îêðóæíîé òðåùèíû â òðóáå ïîä

äåéñòâèåì ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè â íåäåôîðìèðîâàííîé êîíôèãóðàöèè.

Ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé ïî Ìèçåñó

5.2.3. Ðîñò íàêëîííîé òðåùèíû â òðóáå ïîä äåéñòâèåì îñåâîé

íàãðóçêè

Â ðåàëüíûõ ýêñïëóàòàöèîííûõ óñëîâèÿõ â òðóáàõ ìîæåò îáðàçîâûâàòüñÿ

è íàêëîííàÿ òðåùèíà. Èíòåðåñ âûçûâàåò èññëåäîâàíèå ðàñïðîñòðàíåíèÿ

íàêëîííîé òðåùèíû â òðóáå ïîä äåéñòâèåì îñåâîé íàãðóçêè èëè ïîä âíóò-

ðåííèì äàâëåíèåì èëè ïðè èõ îäíîâðåìåííîì äåéñòâèè. Â äàííîé äèññåð-
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òàöèîííîé ðàáîòå îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì òðóáû ñ íàêëîííîé òðåùè-

íîé ïîä äåéñòâèåì îäíîîñíîé ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè. Ðàñòÿãèâàþùàÿ íà-

ãðóçêà ïðèëîæåíà ê îáîèì òîðöàì òðóáû è ðàâíà P = 10 ÃÏà. Ïîñòðîåííàÿ

ÊÝ-ìîäåëü ñîäåðæàëà 144800 ýëåìåíòîâ. Ñõåìà ïðèëîæåíèÿ ðàñòÿãèâàþ-

ùåé íàãðóçêè ïðèâåäåíà íà ðèñ. 5.8. Óãîë íàêëîíà òðåùèíû ñîñòàâëÿë 45◦.

Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñòàëüíîé òðóáû ñî ñêâîçíîé íàêëîííîé öåí-

òðàëüíîé òðåùèíîé ïîä äåéñòâèåì ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè ñ ïîìîùüþ

ðàñøèðåííîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5.11, 5.12.

5.3. Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ÍÄÑ â òðó-

áå ñ äåôåêòîì

Âîïðîñû ïîâûøåíèÿ ýêñïëóàòàöèîííûõ õàðàêòåðèñòèê ñòàëüíûõ òðóá, íà-

õîäÿùèõñÿ â óñëîâèÿõ êîìáèíèðîâàííîãî íàãðóæåíèÿ â ñðåäàõ, îòëè÷à-

þùèõñÿ âûñîêîé êîððîçèîííîé àêòèâíîñòüþ, íå òåðÿþò àêòóàëüíîñòè äî

íàñòîÿùåãî âðåìåíè. Ðåøåíèå ýòèõ âîïðîñîâ ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè

ó÷åòà ïðîöåññîâ ïðîèñõîäÿùèõ íà ìèêðîóðîâíå, òàê êàê èìåííî íà ýòîì

óðîâíå ïðîèñõîäÿò îñíîâíûå ìåæìîëåêóëÿðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, ïðèâîäÿ-

ùèå ê ðàçðóøåíèÿì íà ìàêðîóðîâíå. Íåîáõîäèìà ðàçðàáîòêà áîëåå äåòàëü-

íûõ ìåòîäèê èññëåäîâàíèÿ êîððîçèîííîãî ðàñòðåñêèâàíèÿ ïîä íàïðÿæåíè-

ÿìè. Â ýòîé ñâÿçè ïåðñïåêòèâíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïðèìåíåíèå ìåòîäà äè-

íàìèêè ÷àñòèö, êàê èíñòðóìåíò äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, íàïðèìåð, äèôôóçèè

âîäîðîäà êîððîçèîííîãî ïðîèñõîæäåíèÿ è åãî ñêîïëåíèÿ â ìåñòàõ äåôåê-

òîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ìåòàëëà. Íà÷àëüíûì ýòàïîì ê òàêîìó ðî-

äó èññëåäîâàíèé ÿâëÿåòñÿ ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì

ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè

ðàçðóøåíèÿ.
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Ðèñ. 5.11: Òðàåêòîðèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ íàêëîííîé òðåùèíû â òðóáå ïîä

äåéñòâèåì ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè â íåäåôîðìèðîâàííîé êîíôèãóðàöèè.

Ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè íàïðÿæåíèé ïî Ìèçåñó

5.3.1. Ìîäåëèðîâàíèå ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû â òðóáå ñ

ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè

Ñ ïîìîùüþ ïàêåòà LAMMPS, ðåàëèçóþùåãî ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè-

êè, âûïîëíåíî ìîäåëèðîâàíèå îäíîîñíîãî ðàñòÿæåíèÿ òðóáêè ñ íàêëîííîé
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Ðèñ. 5.12: Ðàçðóøåíèå òðóáû âñëåäñòâèå ïîäðàñòàíèå íàêëîííîé òðåùèíû

â äåôîðìèðîâàííîé êîíôèãóðàöèè

òðåùèíîé. Òðóáêà â îñíîâíîé ñåðèè ðàñ÷åòîâ èìåëà ñëåäóþùèå ðàçìåðû:

ðàäèóñ âíåøíåãî ðàäèóñà òðóáêè ðàâåí 54.225 �A, âíóòðåííåãî � 43.38 �A,

äëèíà òðóáêè ñîñòàâëÿëà 361.5 �A. Ðàçìåð òðóáêè ïîäáèðàëñÿ äëÿ ìàêñè-

ìàëüíîãî ñîîòâåòñòâèÿ åå ðàçìåðîâ ìîäåëÿì òðóá èç êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî

ðàñ÷åòà. Ïðè ýòîì ìîäåëèðîâàíèå áîëåå òîíêîé òðóáêè ñïîñîáñòâóåò ñó-

ùåñòâåííîìó âëèÿíèþ íà ïðîöåññ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû ïîâåðõíîñò-

íûõ ýôôåêòîâ, à óâåëè÷åíèå ðàçìåðîâ òðóáêè âëå÷åò âîçðàñòàíèå âðåìåíè

ðàñ÷åòà. Ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ óñòàíàâëèâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèìè âî âñåõ íà-

ïðàâëåíèÿ. ×òîáû èñêëþ÷èòü âëèÿíèå ñîñåäíèõ îáðàçîâ âäîëü îñåé x1 è x2,

âíåøíèé äèàìåòð òðóáêè áûë ìåíüøå ðàçìåðà ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ íà 4

�A ïî ýòèì íàïðàâëåíèÿì. Ìîäåëèðóåìàÿ ñèñòåìà ñîäåðæàëà 58900 àòîìîâ.

Òðåùèíà çàäàíà ïóòåì îïðåäåëåíèÿ äâóõ ðåãèîíîâ â âèäå ïðèçì (ñ öåëüþ

ìîäåëèðîâàíèÿ íàêëîííîé òðåùèíû) è èñêëþ÷åíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ

èç ïåðâîé îáëàñòè ñî âòîðîé. Óãîë íàêëîíà òðåùèíû ñîñòàâëÿë 45◦. Â òå-
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÷åíèå 20 ïñ ïðîâîäèëàñü ðåëàêñàöèÿ ñèñòåìû. Òåìïåðàòóðà çàäàíà 0.1Ê ñ

öåëüþ èñêëþ÷åíèÿ òåìïåðàòóðíûõ ýôôåêòîâ. Â òå÷åíèå 30 ïñ ê òðóáêå ïðè-

êëàäûâàëàñü ðàñòÿãèâàþùàÿ íàãðóçêà âäîëü åå îñè. Ãåîìåòðèÿ òðåõìåðíîé

ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé ìîäåëè òðóáêè ñ íàêëîííîé òðåùèíîé ïðèâå-

äåíà íà ðèñ. 5.13. Êðàñíûì è ðîçîâûì öâåòîì îòìå÷åíû îáëàñòè, ìåæäó

àòîìàìè êîòîðûõ èñêëþ÷åíî âçàèìîäåéñòâèå, ñîîòâåòñòâåííî ìåæäó ýòèìè

ðåãèîíàìè è èíèöèèðîâàíà òðåùèíà. Òðàåêòîðèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùè-

íû ñ òå÷åíèåì âðåìåíè ïðèâåäåíà íà ðèñ. 5.14.

à) á)

Ðèñ. 5.13: Ãåîìåòðèÿ òðóáêè ñ íàêëîííîé öåíòðàëüíîé òðåùèíîé â

LAMMPS, à) âèä ñáîêó, á) âèä ñâåðõó
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Ðèñ. 5.14: Òðàåêòîðèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ öåíòðàëüíîé íàêëîííîé òðåùèíû

â òðóáêå íà ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå ñ òå÷åíèåì âðåìåíè

5.4. Ñîïîñòàâëåíèå êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî ðàñ÷åòà ñ ðåçóëüòà-

òàìè ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ÍÄÑ â òðóáå ñ

äåôåêòîì

Àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ êîíå÷íî-ýëåìåíòíîãî è ìîëåêóëÿðíî-

äèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòîâ ïîçâîëÿåò óâèäåòü ïîäîáèå/ñîâïàäåíèå òðàåêòî-
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ðèé ðàñïðîñòðàíåíèÿ íàêëîííîé òðåùèíû â ðàñòÿãèâàåìîé òðóáå ïðè ìî-

äåëèðîâàíèè äâóìÿ ðàçëè÷íûìè ïîäõîäàìè. Ýòî ãîâîðèò î òîì, ÷òî ìåòîä

ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ÿâëÿåòñÿ ðàáî÷èì èíñòðóìåíòîì äëÿ ìîäåëèðîâà-

íèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí íå òîëüêî â ïëàñòèíàõ, íî è â áîëåå ñëîæíûõ

îáðàçöàõ, íàïðèìåð, òðóáàõ. Àíàëèç ëèòåðàòóðíûõ èñòî÷íèêîâ ïîêàçàë,

÷òî âåñüìà ìàëî ðàáîò ïîñâÿùåíî èññëåäîâàíèþ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèí

â òðóáêàõ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà äèíàìèêè ÷àñòèö. Îäíàêî, èìåÿ øèðîêèå

âîçìîæíîñòè ìîäåëèðîâàíèÿ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ìåòîä ìîëåêó-

ëÿðíîé äèíàìèêè ñòàíîâèòñÿ ïåðñïåêòèâíûì ìåòîäîì èññëåäîâàíèÿ òàêèõ

ïðîöåññîâ, êàê âîäîðîäíîå èëè ñóëüôèäíîå êîððîçèîííîå ðàñòðåñêèâàíèå

ïîä íàïðÿæåíèåì, ïðîèñõîäÿùèõ íà ìèêðîóðîâíå, ê ïðèìåðó, â íàñîñíî-

êîìïðåññîðíûõ òðóáàõ.

5.5. Âûâîäû ïî ãëàâå 5

Â ãëàâå 5 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà, îñíîâàí-

íîãî íà àòîìèñòè÷åñêè-ìîëåêóëÿðíîì ìîäåëèðîâàíèè òðóáêè ñ íàêëîííûì

äåôåêòîì, íàõîäÿùåéñÿ ïîä äåéñòâèåì îäíîîñíîé ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóç-

êè. Ïàðàëëåëüíî âûïîëíåíû êîíå÷íî-ýëåìåíòíûå ðàñ÷åòû ðàñïðîñòðàíå-

íèÿ îñåâîé, îêðóæíîé è íàêëîííîé òðåùèíû â òðóáå, íàõîäÿùåéñÿ ïîä

äåéñòâèåì âíóòðåííåãî äàâëåíèÿ è ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè. Óñòàíîâëåíî,

÷òî òðàåêòîðèÿ ðîñòà îñòðîé òðåùèíû, íàéäåííàÿ ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷å-

ñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ñîâïàäàåò ñ òðàåêòîðèåé òðåùèíû, îáíàðóæèâàåìîé

ñ ïîìîùüþ òåõíîëîãèè ðàñøèðåííîãî ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ.

Ðàçðàáîòàííûé ïîäõîä îöåíêè òðàåêòîðèè ðîñòà òðåùèíû â

íàñîñíî-êîìïðåññîðíûõ òðóáàõ è ìåòîäèêà ðàñ÷åòà íàïðÿæåííî-

äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ ó âåðøèíû òðåùèíû íàøëè ïðèìåíå-

íèå â íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêîé è â ïðîèçâîäñòâåííîé äåÿòåëüíîñòè
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ÎÎÎ "Ñàìàðñêèé íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé è ïðîåêòíûé èíñòèòóò

íåôòåäîáû÷è" (ïðèëîæåíèå 4). Ìàòåðèàëû äèññåðòàöèè áûëè èñ-

ïîëüçîâàíû ÎÎÎ "Ðåíôîðñ-ÍÒ" â öåëÿõ ïîâûøåíèÿ ýôôåêòèâíîñòè

íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêîé äåÿòåëüíîñòè (ïðèëîæåíèå 5).
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Çàêëþ÷åíèå

Â ðàáîòå ïðîâåäåí øèðîêèé âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò ñ èñïîëüçîâàíè-

åì áîëüøåðàçìåðíûõ îáðàçöîâ è ïðèìåíåíèåì ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé

íà ñóïåðêîìïüþòåðå "Ñåðãåé Êîðîëåâ". Âûïîëíåíî êîìïüþòåðíîå ìîäå-

ëèðîâàíèå ñìåøàííîãî äåôîðìèðîâàíèÿ îáðàçöîâ ñ òðåùèíàìè ñ ðàçíûìè

êîíôèãóðàöèÿìè: ðàññìîòðåíà ïëàñòèíà ñ öåíòðàëüíîé òðåùèíîé è îáðàçåö

ñ áîêîâûì íàäðåçîì. Â êà÷åñòâå ìàòåðèàëà áûëè âûáðàíû ìîíîêðèñòàëëè-

÷åñêàÿ ÃÖÊ-ìåäü è ìîíîêðèñòàëëè÷åñêèé ÃÖÊ-àëþìèíèé ñ ïîòåíöèàëàìè

âíåäðåííîãî àòîìà, èìåþùèìèñÿ â îòêðûòîì ïàêåòå LAMMPS.

Â ïåðâîé ÷àñòè èññëåäîâàíèÿ áûëè âû÷èñëåíû óãëû ïîäðàñòàíèÿ òðå-

ùèíû â ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíå ïðè ðàçëè÷íûõ ôîðìàõ íàãðóçêè.

Îêàçàëîñü, ÷òî ýòè çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþò óãëàì ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùè-

íû, êîòîðûå ìîæíî îïðåäåëèòü ÷åðåç èçâåñòíûå êðèòåðèàëüíûå óñëîâèÿ

ðàçðóøåíèÿ ìåõàíèêè êîíòèíóóìà (îáîáùåííîãî êðèòåðèÿ ìàêñèìàëüíîãî

òàíãåíöèàëüíîãî íàïðÿæåíèÿ è îáîáùåííîãî êðèòåðèÿ ìèíèìóìà ïëîòíî-

ñòè ýíåðãèè óïðóãîé äåôîðìàöèè). Äàëüíåéøèé àíàëèç ïîêàçàë, ÷òî óãëû

íàïðàâëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ìåòîäà

äèíàìèêè ÷àñòèö, ñîâïàäàþò ñ óãëàìè, ïðåäñêàçàííûìè ËÌÓÐ. Êðîìå òî-

ãî, îáíàðóæåíî, ÷òî óãëû ðàñêðûòèÿ òðåùèíû, îïðåäåëåííûå ñ ïîìîùüþ

äâóõ ðàçíûõ ïîäõîäîâ, î÷åíü áëèçêè äðóã ê äðóãó, îñîáåííî åñëè ó÷èòû-

âàòü âûñøèå ïðèáëèæåíèÿ â àñèìïòîòè÷åñêîì ïðåäñòàâëåíèè Ì. Óèëüÿìñà

ïîëÿ íàïðÿæåíèé ó âåðøèíû òðåùèíû. Â öåëîì, ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ

ïîêàçûâàþò, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ìîëåêóëÿðíî-àòîìèñòè÷åñêîãî ìåòîäà äëÿ

èìèòàöèè ðàñïðîñòðàíåíèÿ òðåùèíû ÿâëÿåòñÿ ýôôåêòèâíûì ñïîñîáîì ïî-

íèìàíèÿ ïðîöåññîâ äåôîðìèðîâàíèÿ è ðàçðóøåíèÿ òâåðäûõ òåë ñ äåôåê-

òàìè.
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Íàéäåíû çíà÷åíèÿ ÊÈÍ, T-íàïðÿæåíèÿ è êîýôôèöèåíòîâ ñëàãàåìûõ

áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà äëÿ ïîëåé âáëèçè âåðøèíû

öåíòðàëüíîé òðåùèíû â ìåäíîé ïëàñòèíå è áîêîâîãî íàäðåçà â îáðàçöå ïðè

íàãðóæåíèè ïî ìîäå I è ñìåøàííîì òèïå íàãðóæåíèÿ äëÿ âñåãî èíòåðâàëà

çíà÷åíèé ïàðàìåòðà ñìåøàííîñòè íàãðóæåíèÿ ñ ïîìîùüþ ÌÄ ìîäåëèðîâà-

íèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî, ðàñïîëàãàÿ êîîðäèíàòàìè àòîìîâ è çíà÷åíèÿìè íàïðÿ-

æåíèé â íåïîñðåäñòâåííîé îêðåñòíîñòè âåðøèíû òðåùèíû àòîìèñòè÷åñêîé

ìîäåëè, ìîæíî îïðåäåëèòü àìïëèòóäíûå ìíîæèòåëè ìíîãîòî÷å÷íîãî ðàç-

ëîæåíèÿ Óèëüÿìñà êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè.

Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå âûïîëíåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ àòîìèñòè-

÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è ðåçóëüòàòîâ êîíòèíóàëüíîé êëàññè÷åñêîé ìåõàíè-

êè õðóïêîãî ðàçðóøåíèÿ. Îêàçàëîñü, ÷òî äàæå äëÿ ñðàâíèòåëüíî íåáîëü-

øîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ (ñîòíè àòîìîâ) óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíò

òåíçîðà íàïðÿæåíèé ÿâëÿþòñÿ âåñüìà áëèçêèìè è ïðèâîäÿò ê îäíèì è

òåì æå çíà÷åíèÿì ïàðàìåòðîâ ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, óñòà-

íîâëåíî, ÷òî ðåçóëüòàòû êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè ðàçðóøåíèÿ ìîãóò áûòü

ðàñïðîñòðàíåíû íà àòîìèñòè÷åñêèå ðàçìåðû (íà íàíîóðîâåíü). Ïîýòîìó,

ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ, îïèñûâàþùèå ïîëÿ íà-

ïðÿæåíèé â êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêå ñïðàâåäëèâû è íà àòîìèñòè÷åñêîì

óðîâíå. Áîëåå òîãî, ñðàâíåíèå êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé â ïëàñòèíàõ

èç ìåäè è àëþìèíèÿ ïîêàçàëî èõ èäåíòè÷íîñòü, òî åñòü èõ óãëîâûå ðàñïðå-

äåëåíèÿ íå çàâèñÿò îò êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ìàòåðèàëà (ïî ìåíüøåé

ìåðå, äëÿ ìàòåðèàëîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê îäíîé ãðóïïå ñèíãîíèé).

Íîâèçíà ïîäõîäà çàêëþ÷àåòñÿ â âû÷èñëåíèè êîýôôèöèåíòîâ ñëàãàåìûõ

áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ Óèëüÿìñà êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè ðàç-

ðóøåíèÿ. Âû÷èñëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû, âûïîëíåííûå â ãèáêîì èíñòðó-

ìåíòå ìîäåëèðîâàíèÿ LAMMPS, íàãëÿäíî äåìîíñòðèðóþò âîçìîæíîñòü íà-

äåæíîãî âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà. Êàê ïîêàçà-
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íî â òàáëèöå 1-5 ïðèëîæåíèé 1 è 2, ÷åì áîëüøå ïîðÿäêîâûé íîìåð êîýôôè-

öèåíòà, òåì áîëüøå ðàçíèöà ìåæäó ÌÄ è êîíå÷íî-ýëåìåíòíûì ðåøåíèåì.

Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ïîëó÷åííûå ïÿòíàäöàòü êîýôôèöèåíòîâ ïîêàçûâàþò,

÷òî àòîìèñòè÷åñêîå ïîëå íàïðÿæåíèé ìîæåò áûòü òî÷íî îïèñàíî ìíîãîïà-

ðàìåòðè÷åñêèì ðàçëîæåíèåì Óèëüÿìñà.

Ïîëó÷åííîå ðàçëîæåíèå â ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêèé ðÿä ïîëÿ íàïðÿæå-

íèé â îêðåñòíîñòè âåðøèíû îñòðîé òðåùèíû ìîæåò áûòü ïîëåçíî äëÿ ìíî-

ãîìàñøòàáíûõ ìîäåëåé ðàçðóøåíèÿ, îáúåäèíÿþùèõ ïðîöåññû è ÿâëåíèÿ

íà ìàêðî-, ìèêðî- è íàíîóðîâíÿõ [47, 119, 190]. Ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî

êðàéíå âàæíî è åñòåñòâåííî ðàçðàáàòûâàòü ìíîãîìàñøòàáíûå è èåðàðõè-

÷åñêèå ìåòîäû, à ñî÷åòàíèå ïîäõîäîâ ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä è àòîìè-

ñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîçâîëèò ïîëó÷èòü áîëåå ãëóáîêîå ïîíèìàíèå

è ðåàëèñòè÷íîå îïèñàíèå ïîâåäåíèÿ ðîñòà òðåùèí è ïðîöåññà äåôîðìà-

öèè ïðè ðàçëè÷íûõ ñëîæíûõ íàãðóçêàõ. Òàêîé ïîäõîä îòêðûâàåò øèðîêèå

ïåðñïåêòèâû äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ íà ðàçíûõ ìàñøòàáíûõ

ñòóïåíÿõ, à èìåííî â áîëüøèõ ïðîñòðàíñòâåííûõ è âðåìåííûõ äèàïàçîíàõ.

Ðàçðàáîòàííûé ïîäõîä îöåíêè òðàåêòîðèè ðîñòà òðåùèíû â

íàñîñíî-êîìïðåññîðíûõ òðóáàõ è ìåòîäèêà ðàñ÷åòà íàïðÿæåííî-

äåôîðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ ó âåðøèíû òðåùèíû íàøëè ïðèìåíå-

íèå â íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêîé è â ïðîèçâîäñòâåííîé äåÿòåëüíîñòè

ÎÎÎ "Ñàìàðñêèé íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé è ïðîåêòíûé èíñòèòóò

íåôòåäîáû÷è" (ïðèëîæåíèå 4). Ìàòåðèàëû äèññåðòàöèè áûëè èñ-

ïîëüçîâàíû ÎÎÎ "Ðåíôîðñ-ÍÒ" â öåëÿõ ïîâûøåíèÿ ýôôåêòèâíîñòè

íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêîé äåÿòåëüíîñòè. Â ðàñ÷åòíûå ñõåìû ïàêåòîâ,

ðåàëèçóþùèõ ìåòîä êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ, áûëà âíåäðåíà âîçìîæíîñòü èí-

òåãðàöèè ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñ öåëüþ îöåíêè òðàåêòîðèè

ðîñòà òðåùèíû äëÿ ýëåìåíòîâ îáîðóäîâàíèÿ (ïðèëîæåíèå 5).
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ПРИЛОЖЕНИЯ 

 

Приложение 1 

 

Таблица 1. Углы направления роста трещины, полученные с помощью обобщенного 

критерия максимального тангенциального напряжения 
 

1N   0.05cr   0.1cr   0.25cr   0.5cr   0.75cr   1.25cr   1.5cr   1.75cr   eM  

-70.53 -66.21 -62.49 -55.08 -49.65 -47.39 -45.72 -45.40 -45.29 0 

-67.53 -67.53 -62.20 -58.34 -51.34 -46.55 -44.63 -42.99 -42.70 0.1 

-64.47 -58.01 -54.10 -47.60 -43.44 -41.83 -40.72 -40.52 -40.67 0.2 

-62.86 -55.83 -51.91 -45.69 -41.84 -40.38 -39.39 -39.06 -39.06 0.25 

-61.18 -53.53 -49.64 -43.72 -40.18 -38.87 -38.01 -37.87 -37.56 0.3 

-57.48 -48.60 -44.83 -39.58 -36.65 -35.63 -35.01 -34.93 -34.14 0.4 

-53.13 -43.03 -39.50 -35.00 -32.62 -31.95 -31.56 -31.52 -31.37 0.5 

-47.72 -36.61 -33.46 -29.80 -28.11 -27.63 -27.44 -27.45 -27.35 0.6 

-40.61 -29.12 -26.52 -23.77 -22.66 -22.42 -22.40 -22.44 -22.61 0.7 

-36.12 -24.93 -22.68 -20.40 -19.54 -19.39 -19.44 -19.49 -19.47 0.75 

-30.81 -20.42 -18.55 -16.75 -16.13 -16.06 -16.14 -16.20 -16.26 0.8 

-17.19 -10.57 -9.59 -8.71 -8.60 -8.46 -8.55 -8.59 -8.53 0.9 

 

Таблица 2. Углы направления роста трещины, полученные с помощью обобщенного 

критерия минимума плотности энергии упругой деформации, на различных расстояниях 

от кончика трещины,  (плоское деформированное состояние), 0.3   
 

1N   0.05cr   0.1cr   0.25cr   0.5cr   0.75cr   1.25cr   1.5cr   1.75cr   eM  

-82.34 -82.36 -82.33 -81.74 -79.05 -75.27 -68.55 -66.02 -63.70 0 

-76.19 -75.98 -75.84 -74.94 -72.04 -68.56 -62.68 -60.68 -57.95 0.1 

-70.14 -69.52 -69.20 -67.94 -64.95 -61.81 -56.72 -54.81 -52.18 0.2 

-67.14 -66.24 -65.81 -64.35 -61.37 -58.40 -53.69 -51.93 -51.36 0.25 

-64.13 -62.90 -62.34 -60.72 -57.76 -54.97 -50.63 -49.00 -46.38 0.3 

-58.10 -55.99 -55.17 -53.26 -50.45 -48.03 -44.38 -43.01 -40.55 0.4 

-51.91 -48.65 -47.59 -45.52 -42.97 -40.93 -37.92 -36.81 -34.64 0.5 

-45.35 -40.71 -39.47 -37.43 -35.24 -33.58 -31.20 -30.33 -24.63 0.6 

-38.01 -31.95 -30.69 -28.88 -27.15 -25.90 -24.13 -23.48 -22.46 0.7 

-33.82 -27.21 -26.01 -24.40 -22.93 -21.89 -20.42 -19.88 -20.53 0.75 

-29.04 -22.20 -21.14 -19.77 -18.58 -17.74 -16.58 -16.15 -15.99 0.8 

-16.75 -11.44 -10.82 -10.08 -9.48 -9.06 -8.49 -8.28 -8.56 0.9 
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Таблица 3. Углы направления роста трещины, полученные с помощью обобщенного 

критерия минимума плотности энергии упругой деформации, на различных расстояниях 

от кончика трещины, (плоское деформированное состояние), 0.5   
1N   0.05cr   0.1cr   0.25cr   0.5cr   0.75cr   1.25cr   1.5cr   1.75cr   eM  

-90.00 -89.28 -88.54 -86.07 -81.11 -76.21 -68.81 -66.17 -63.74 0 

-83.99 -82.82 -81.85 -78.90 -73.92 -69.49 -63.00 -60.69 -58.01 0.1 

-77.91 -76.14 -74.88 -71.50 -66.65 -62.70 -57.07 -55.05 -52.26 0.2 

-74.82 -72.68 -71.26 -67.02 -62.97 -59.27 -54.03 -52.17 -51.41 0.25 

-71.68 -69.12 -67.55 -63.86 -59.28 -55.88 -50.97 -49.24 -46.47 0.3 

-65.19 -61.66 -59.80 -55.98 -51.78 -48.78 -44.68 -43.22 -40.65 0.4 

-58.28 -53.60 -51.55 -47.80 -44.10 -41.57 -38.17 -36.97 -34.73 0.5 

-50.68 -44.80 -42.70 -39.28 -36.16 -34.10 -31.38 -30.42 -28.69 0.6 

-41.90 -35.06 -33.13 -30.28 -27.84 -26.27 -24.22 -23.50 -22.47 0.7 

-36.84 -29.80 -28.05 -25.57 -23.50 -22.18 -20.47 -19.87 -20.27 0.75 

-31.13 -24.27 -22.77 -20.70 -19.03 -17.97 -16.60 -16.11 -15.95 0.8 

-17.21 -12.46 -11.63 -10.54 -9.70 -9.16 -8.47 -8.23 -8.38 0.9 

Таблица 4. Углы направления роста трещины, полученные с помощью обобщенного 

критерия минимума плотности энергии упругой деформации, на различных расстояниях 

от кончика трещины, (плоское напряженное состояние), 0.3   
1N   0.05cr   0.1cr   0.25cr   0.5cr   0.75cr   1.25cr   1.5cr   1.75cr   eM  

-79.66 -80.01 -80.26 -80.33 -78.36 -74.95 -68.48 -65.96 -63.70 0 

-73.35 -73.59 -73.78 -73.60 -71.39 -68.24 -62.58 -60.40 -57.94 0.1 

-67.19 -67.14 -67.20 -66.69 -64.35 -61.50 -56.60 -54.73 -52.16 0.2 

-64.16 -63.88 -63.85 -63.16 -60.79 -59.09 -53.57 -51.84 -51.34 0.25 

-61.14 -60.58 -60.44 -59.58 -57.21 -54.67 -50.51 -48.92 -46.36 0.3 

-55.14 -53.80 -53.41 -52.25 -49.96 -47.76 -44.26 -42.94 -40.52 0.4 

-49.09 -46.66 -46.03 -44.64 -42.54 -40.69 -37.83 -36.75 -34.62 0.5 

-42.83 -39.00 -38.16 -36.70 -34.88 -33.39 -31.14 -30.30 -28.61 0.6 

-36.00 -30.60 -29.67 -28.32 -26.88 -25.76 -24.10 -23.48 -22.45 0.7 

-32.17 -26.06 -25.15 -23.93 -22.70 -21.77 -20.40 -19.89 -20.62 0.75 

-27.82 -21.27 -30.44 -19.39 -18.40 -17.66 -16.57 -16.17 -16.02 0.8 

-16.44 -10.97 -10.47 -9.89 -9.39 -9.02 -8.49 -8.30 -8.63 0.9 

Таблица 5. Углы направления роста трещины, полученные с помощью обобщенного 

критерия минимума плотности энергии упругой деформации, на различных расстояниях 

от кончика трещины, (плоское напряженное состояние), 0.5   
1N   0.05cr   0.1cr   0.25cr   0.5cr   0.75cr   1.25cr   1.5cr   1.75cr   eM  

-83.62 -83.50 -83.34 -82.44 -79.39 -75.43 -68.60 -66.04 -68.48 0 

-77.53 -77.13 -76.84 -75.60 -72.36 -68.72 -62.74 -60.51 -61.59 0.1 

-71.51 -70.66 -70.17 -68.54 -62.24 -61.96 -56.78 -54.86 -49.39 0.2 

-68.51 -67.35 -66.74 -64.93 -61.65 -58.56 -53.75 -51.96 -42.16 0.25 

-65.51 -63.98 -63.24 -61.26 -58.03 -55.12 -50.69 -49.04 -44.43 0.3 

-59.42 -57.00 -55.99 -53.74 -50.69 -48.17 -44.43 -43.04 -35.74 0.4 

-53.13 -49.56 -48.30 -45.93 -43.17 -41.04 -37.97 -36.84 -33.50 0.5 

-46.41 -41.47 -40.07 -37.77 -35.40 -33.68 -31.24 -30.35 -29.23 0.6 

-38.83 -32.55 -31.15 -29.14 -27.28 -25.97 -24.15 -23.49 -20.86 0.7 

-34.47 -27.71 -26.40 -24.62 -23.04 -21.94 -20.43 -19.86 -17.90 0.75 

-29.51 -22.61 -21.45 -19.95 -18.66 -17.79 -16.58 -16.15 -17.27 0.8 

-16.86 -11.65 -10.98 -10.17 -9.52 -9.08 -8.49 -8.27 -9.30 0.9 
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Приложение 2  

 

Таблица 1. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения 

Уильямса поля напряжений в окрестности вершины центральной трещины, нагружение по 

моде I.  

 

Нормированные 

коэффициенты разложения 

Уильямса, мода I 

Нормированные 

коэффициенты разложения 

Уильямса, метод МД 

Нормированные 

коэффициенты разложения 

Уильямса, аналитическое 

решение 

1
1a  1.00000 1.00000 

1
2a  -0.35324 -0.35355 

1
3a  0.24998 0.25000 

1
5a  -0.03124 -0.03125 

1
7a  0.00781 0.00781 

1
9a  -0.00240 -0.00244 

1
11a  0.00084 0.00085 

1
13a  -0.00027 -0.00032 

1
15a  0.00011 0.00012 
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Таблица 2. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения Уильямса поля напряжений в окрестности вершины 

центральной трещины в условиях смешанного нагружения, параметр смешанности 𝑀 = 0.66 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса,  мода I 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, метод МД 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения Уильямса, 
аналитическое 

решение 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, мода II 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, метод МД 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения Уильямса, 
аналитическое 

решение 

 

1
1a  0.86603 0.86603 

2
1a  -0.49999 -0.49999 

1
2a  -0.20412 -0.20412 

2
2a  0 0 

1
3a  0.21646 0.21651 

2
3a  -0.12499 -0.12499 

1
5a  -0.02690 -0.02706 

2
5a  0.01561 0.01562 

1
7a  0.00667 0.00677 

2
7a  -0.00390 -0.00391 

1
9a  -0.00209 -0.00211 

2
9a  0.00122 0.00122 

1
11a  0.00070 0.00074 

2
11a  -0.00040 -0.00043 

1
13a  -0.00015 -0.00028 

2
13a  0.00012 0.00016 

1
15a  0.00008 0.00011 

2
15a  -0.00003 -0.00006 
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Таблица 3. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения Уильямса поля напряжений в окрестности вершины 

центральной трещины в условиях смешанного нагружения, параметр смешанности 𝑀 = 0.5 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса,  мода I 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, метод МД 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения Уильямса, 
аналитическое 

решение 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, мода II 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, метод МД 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения Уильямса, 
аналитическое 

решение 

 

1
1a  0.70711 0.70711 

2
1a  -0.70711 -0.70711 

1
2a  0 0 

2
2a  0 0 

1
3a  0.17678 0.17678 

2
3a  -0.17678 -0.17678 

1
5a  -0.02201 -0.02210 

2
5a  0.02204 0.02210 

1
7a  0.00550 0.00552 

2
7a  -0.00549 -0.00552 

1
9a  -0.00170 -0.00173 

2
9a  0.00169 0.00173 

1
11a  0.00059 0.00060 

2
11a  -0.00059 -0.00060 

1
13a  -0.00020 -0.00023 

2
13a  0.00018 0.00023 

1
15a  0.00007 0.00009 

2
15a  -0.00007 -0.00009 
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Таблица 4. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения Уильямса поля напряжений в окрестности вершины 

центральной трещины в условиях смешанного нагружения, параметр смешанности 𝑀 = 0.33 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса,  мода I 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, метод МД 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения Уильямса, 
аналитическое 

решение 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, мода II 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, метод МД 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения Уильямса, 
аналитическое 

решение 

 

1
1a  0.49999 0.49999 

2
1a  -0.86602 -0.86603 

1
2a  0.35355 0.35355 

2
2a  0 0 

1
3a  0.12495 0.12499 

2
3a  -0.21649 -0.21651 

1
5a  -0.01560 -0.01562 

2
5a  0.02694 0.02706 

1
7a  0.00386 0.00391 

2
7a  -0.00670 -0.00677 

1
9a  -0.00121 -0.00122 

2
9a  0.00192 0.00211 

1
11a  0.00040 0.00043 

2
11a  -0.00067 -0.00074 

1
13a  -0.00012 -0.00016 

2
13a  0.00020 0.00028 

1
15a  0.00005 0.00006 

2
15a  -0.00007 -0.00011 
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Таблица 5. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения Уильямса поля напряжений в окрестности вершины 

центральной трещины в условиях смешанного нагружения, параметр смешанности 𝑀 = 0.16 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса,  мода I 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, метод МД 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения Уильямса, 
аналитическое 

решение 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, мода II 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения 
Уильямса, метод МД 

 

Нормированные 
коэффициенты 

разложения Уильямса, 
аналитическое 

решение 

 

1
1a  0.25882 0.25882 

2
1a  -0.96593 -0.96593 

1
2a  1.18299 1.18301 

2
2a  0 0 

1
3a  0.06470 0.06470 

2
3a  -0.24149 -0.24148 

1
5a  -0.00809 -0.00809 

2
5a  0.02905 0.03019 

1
7a  0.00199 0.00202 

2
7a  -0.00703 -0.00755 

1
9a  -0.00057 -0.00063 

2
9a  0.00234 0.00236 

1
11a  0.00020 0.00022 

2
11a  -0.00081 -0.00083 

1
13a  -0.00007 -0.00008 

2
13a  0.00024 0.00031 

1
15a  0.00002 0.00003 

2
15a  -0.00007 -0.00012 
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Приложение 3 

 

Таблица 1. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения Уильямса поля напряжений в окрестности вершины 

трещины, нагружение по моде I 
Нормированные коэффициенты 

разложения Уильямса, мода I 

Нормированные коэффициенты 

разложения Уильямса, метод МД 

Нормированные коэффициенты 

разложения Уильямса, МКЭ 

Разница между МД 

моделированием и МКЭ 

1
1a  1.000000 1.000000 0% 

1
2a  -0.156644 -0.156644 0% 

1
3a  0.122136 0.122997 0.7% 

1
4a  -0.089284 -0.090369 1.2% 

1
5a  0.012002 0.012235 1.9% 

1
6a  0.008880 0.009108 2.5% 

1
7a  -0.007128 -0.007341 2.9% 

1
8a  -0.006428 -0.006647 3.3% 

1
9a  0.004396 0.004567 3.8% 

1
10a  0.001376 0.001435 4.1% 

1
11a  -0.001002 -0.001051 4.6% 

1
12a  0.000830 0.000880 5.3% 

1
13a  0.000269 0.000286 5.8% 

1
14a  -0.000580 -0.000626 7.4% 

1
15a  -0.000172 -0.000189 8.7% 
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Таблица 2. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения Уильямса поля напряжений в окрестности вершины 

трещины, смешанное нагружение, параметр смешанности 0.66eM   

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса,  мода I 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, метод 

МД 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, МКЭ 

Разница 

между МД 

моделирова-

нием и МКЭ 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, мода II 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, метод 

МД 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, МКЭ 

Разница 

между МД 

моделирова-

нием и МКЭ 

1
1a  0.951104 0.951104 0% 

2
1a  -0.308872 -0.308872 0% 

1
2a  -0.034953 -0.034953 0% 

2
2a  0 0 0% 

1
3a  0.003690 0.003690 0% 

2
3a  -0.159587 -0.159587 0% 

1
4a  -0.043062 -0.043279 0.5% 

2
4a  0.103658 0.103970 0.3% 

1
5a  0.051488 0.052273 1.5% 

2
5a  0.018770 0.018884 0.6% 

1
6a  0.0037369 -0.003821 2.2% 

2
6a  0.050030 -0.050383 0.7% 

1
7a  -0.002251 -0.002319 2.9% 2

7a  0.011338 0.011441 0.9% 

1
8a  0.001913 0.001976 3.2% 2

8a  0.009921 0.010032 1.1% 

1
9a  -0.001671 -0.001732 3.5% 

2
9a  0.008254 -0.008354 1.2% 

1
10a  -0.000928 -0.000965 3.8% 

2
10a  0.003273 0.003347 2.2% 

1
11a  0.000768 0.000802 4.2% 

2
11a  0.002877 0.002966 3.0% 

1
12a  0.000620 0.000651 4.8% 

2
12a  -0.001746 -0.001821 4.1% 

1
13a  -0.000385 -0.000407 5.5% 

2
13a  -0.000885 -0.000934 5.2% 

1
14a  0.000209 0.000225 6.7% 

2
14a  0.000347 0.000369 5.9% 

1
15a  0.000038 0.000041 8.0% 

2
15a  -0.000025 -0.000027 6.7% 
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Таблица 3. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения Уильямса поля напряжений в окрестности вершины 

трещины, смешанное нагружение, параметр смешанности 0.5eM   

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса,  мода I 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, метод 

МД 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, МКЭ 

Разница 

между МД 

моделирова-

нием и МКЭ 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, мода II 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, метод 

МД 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, МКЭ 

Разница 

между МД 

моделирова-

нием и МКЭ 

1
1a  0.892768 0.892768 0% 

2
1a  -0.450517 -0.450517 0% 

1
2a  0.134018 0.134018 0% 

2
2a  0 0 0% 

1
3a  -0.098480 -0.098598 0.12% 

2
3a  -0.226138 -0.226138 0% 

1
4a  -0.021063 -0.021093 0.14% 

2
4a  0.199294 0.199493 0.1% 

1
5a  0.106156 0.106337 0.17% 

2
5a  0.113325 0.113552 0.2% 

1
6a  -0.039648 -0.039787 0.35% 

2
6a  -0.078524 -0.078760 0.3% 

1
7a  -0.013781 -0.013891 0.79% 

2
7a  0.039687 0.039887 0.5% 

1
8a  0.010634 0.010752 1.1% 

2
8a  -0.008410 -0.008513 1.2% 

1
9a  -0.009644 -0.009831 1.9% 2

9a  -0.045587 -0.024666 2.3% 

1
10a  -0.006739 -0.006926 2.7% 2

10a  0.016783 0.017231 2.6% 

1
11a  0.004748 0.005003 5.1% 

2
11a  -0.008256 -0.008529 3.2% 

1
12a  -0.004587 -0.004854 5.5% 

2
12a  -0.006994 -0.007324 4.5% 

1
13a  -0.003402 -0.003627 6.2% 

2
13a  0.003252 0.0034471 6.3% 

1
14a  0.002291 0.002471 7.3% 

2
14a  -0.000991 -0.001068 7.2% 

1
15a  -0.000799 -0.000882 9.4% 

2
15a  0.000233 0.000254 8.1% 
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Таблица 4. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения Уильямса поля напряжений в окрестности вершины 

трещины, параметр смешанности 0.33eM   

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса,  мода I 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, метод 

МД 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, МКЭ 

Разница 

между МД 

моделирова-

нием и МКЭ 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, мода II 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, метод 

МД 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, МКЭ 

Разница 

между МД 

моделирова-

нием и МКЭ 

1
1a  0.811486 0.811486 0% 

2
1a  -0.584370 -0.584370 0% 

1
2a  0.423408 0.423408 0% 

2
2a  0 0 0% 

1
3a  -0.373289 -0.373663 0.1% 

2
3a  -0.258031 -0.258289 0.1% 

1
4a  0.278854 0.279413 0.2% 

2
4a  0.103880 0.104099 0.21% 

1
5a  0.229121 0.229810 0.3% 

2
5a  -0.094738 -0.094966 0.24% 

1
6a  -0.174783 -0.175838 0.6% 

2
6a  0.073484 -0.073713 0.31% 

1
7a  0.118878 0.120322 1.2% 

2
7a  0.064157 0.064421 0.41% 

1
8a  0.108276 0.109925 1.5% 

2
8a  -0.049189 -0.049837 1.3% 

1
9a  -0.008786 -0.008947 1.8% 

2
9a  0.028069 0.0286711 2.1% 

1
10a  0,007147 0.007301 2.1% 

2
10a  0.014809 0.015299 3.2% 

1
11a  0.005064 0.005286 4.2% 

2
11a  -0.008819 -0.009225 4.4% 

1
12a  -0.003737 -0.003951 5.4% 

2
12a  0.007624 0.008034 5.1% 

1
13a  0,001871 0.002012 7.0% 

2
13a  0.005762 0.006236 7.6% 

1
14a  -0,000920 -0.001001 8.0% 

2
14a  -0.003931 -0.004291 8.4% 

1
15a  -0.004203 -0.000466 9.8% 

2
15a  -0.000925 -0.001025 9.8% 
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Таблица 5. Вычисленные значения коэффициентов более высокого порядка разложения Уильямса поля напряжений в окрестности вершины 

трещины,, параметр смешанности 0.16eM   

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса,  мода I 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, метод 

МД 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, МКЭ 

Разница 

между МД 

моделирова-

нием и МКЭ 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, мода II 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, метод 

МД 

Нормиро-ванные 

коэффи-циенты 

разложения 

Уильямса, МКЭ 

Разница 

между МД 

моделирова-

нием и МКЭ 

1
1a  0.713306 0.713306 0% 

2
1a  -0.700852 -0.700852 0% 

1
2a  0.998023 0.998023 0% 

2
2a  0 0 0% 

1
3a  -1.126277 -1.126277 0% 

2
3a  -0.173304 -0.173304 0% 

1
4a  0.306639 0.306946 0.1% 

2
4a  0.147978 0.148722 0.5% 

1
5a  0.210141 0.210773 0.3% 

2
5a  -0.134715 -0.137324 1.9% 

1
6a  -0.105048 -0.106002 0.9% 

2
6a  -0.113041 -0.115466 2.1% 

1
7a  0.007485 0.007599 1.5% 

2
7a  0.104874 0.107784 2.7% 

1
8a  0.004900 0.005021 2.4% 

2
8a  -0.008972 -0.009288 3.4% 

1
9a  -0.003650 -0.003822 4.5% 

2
9a  0.007892 0.008325 5.2% 

1
10a  0.001716 0.001804 4.9% 

2
10a  0.007262 0.007718 5.9% 

1
11a  0.001209 0.001282 5.7% 

2
11a  -0.006027 -0.006439 6.4% 

1
12a  -0.000885 -0.000944 6.2% 

2
12a  0.005066 0.005447 7.0% 

1
13a  0.000805 0.000865 6.9% 

2
13a  0.001673 0.001815 7.8% 

1
14a  -0.000663 -0.000721 8.1% 

2
14a  -0.000886 -0.000965 8.5% 

1
15a  0.000391 -0.000434 9.8% 

2
15a  -0.000715 -0.000794 9.9% 
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Приложение 4 
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Приложение 5 

 


