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Проведено компьютерное моделирование откольного разрушения в кристал-
лите меди, содержащем границу зерна, при импульсном нагружении. Показано,
что при инициировании в материале пакетов из нескольких уединенных им-
пульсов сжатия усиливается тенденция на разрушение материала вдоль границы
зерна.

Изучение явления откольного разрушения в условиях высокоэнер-
гетического воздействия представляет актуальную задачу, поскольку
позволяет глубже понять природу происходящих при этом процессов и
прогнозировать поведение материалов в экстремальных условиях [1–3].
Для изучения откольного разрушения широко применяются компьютер-
ные методы моделирования этого явления [4–6]. Результаты моделиро-
вания показали, что импульсное высокоэнергетическое воздействие на
кристаллическую решетку может привести к формированию в матери-
але пакета уединенных импульсов сжатия (УИС). В частности, было
показано, что импульсное нагружение материалов с кристаллической
структурой (высокоскоростное механическое нагружение, быстрый ло-
кальный разогерв свободной поверхности электронными пучками и т. д.)
может приводить к формированию УИС, схожих по своим свойствам с
солитонами [7–9]. Было показано, что амплитуда УИС в зависимости от
кристаллографического направления может увеличиваться в 1.5–2 раза
на свободной поверхности, а после отражения от нее часть его энергии
рассеивается в приповерхностной области [10].
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Рис. 1. Динамика откольного разрушения кристаллита меди (фрагмент образ-
ца). Стрелкой показана граница зерна.

Цель настоящей работы состояла в выяснении влияния межзеренной
границы, расположенной вблизи свободной поверхности, на характер
откольного разрушения при нагружении кристаллической решетки па-
кетом из нескольких УИС большой амплитуды.

На основе метода молекулярной динамики [7,8,11], в котором меж-
атомные взаимодействия описывались в рамках метода погруженно-
го атома [12–15], проведено моделирование импульсного нагружения
кристаллической меди. Моделируемые кристаллиты содержали более
12 000 атомов и состояли из двух зерен с идеальной ГЦК структурой,
имеющих относительный поворот вокруг оси [111] на 38.21◦ (грани-
ца специального типа Σ7). Межзеренная граница ориентировалась
параллельно свободной поверхности и была удалена от нее на 24
межплоскостных расстояния. Со стороны нагружаемой поверхности
задавалось жесткое граничное условие, а с противоположной стороны —
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Рис. 2. Смещения атомов кристаллита меди (d) при нагружении пакетами из
двух (a) и четырех (b) уединенных импульсов сжатия (A — координаты атомов).
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свободная поверхность. Вдоль направлений, перпендикулярных напра-
влению приложения нагрузки, использовались периодические граничные
условия. Для моделирования внешнего нагружения атомам в выделенной
области материала задавался определенный набор скоростей таким
образом, чтобы их направление и распространение формирующихся
УИС было перпендикулярно границе зерна и свободной поверхности.

Результаты моделирования показали, что выход УИС на тыльную
поверхность может привести к откольному разрушению материала на
наноскопическом масштабном уровне, характер которого определяется
структурой самого материала, наличием в нем межзеренных границ
и количеством УИС, сформированных при импульсном нагружении.
При прохождении пакета из двух УИС с амплитудами 3300 m/s через
межзеренную границу, описанную выше, формируется зона откольного
разрушения вдоль этой границы, но этого воздействия еще недостаточно
для полного разделения кристаллических областей. В то же время взаи-
модействие пакета из четырех УИС такой же амплитуды с межзеренной
границей приводит к разрушению моделируемого образца вдоль нее.
Кинетика разрушения для этого случая представлена на рис. 1. Из
рисунка видно, что происходит отрыв второго зерна от образца. Расчеты
показывают, что отколовшаяся часть по своим размерам значительно
(примерно в 5 раз) превосходит размер отколовшихся фрагментов в
идеальном кристалле при таком же нагружении.

Сравнительный анализ изменений структуры кристаллических обла-
стей при воздействии пакетов из двух и четырех УИС показывает
существенные различия. В первом случае происходят откол части
второго зерна от тыльной поверхности и растяжение материала по
межзеренной границе (рис. 2), а во втором — материал разрушается
вдоль самой границы. Следует отметить, что структура в отколовшемся
зерне претерпевает характерные изменения. Так, часть зерна, прилегаю-
щая к тыльной поверхности, практически сохранила свою структуру, а
вблизи зернограничной области материал растягивается (рис. 2). Такое
поведение моделируемого кристаллита обусловлено характером взаимо-
действия пакета из УИС с межзеренной границей. Расчеты показали, что
при последовательном прохождении УИС из пакета через межзеренную
границу их энергия уменьшается, при этом каждый последующий теряет
все большую долю переносимой им энергии, которая расходуется на
разогрев и растяжение межзеренной области.
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Результаты моделирования показывают образование значительного
разброса в скоростях атомов у отколовшейся части по сравнению с
образцом без границы при аналогичном нагружении. Ввиду нарастаю-
щего во времени отклонения скоростей атомов от среднего значения
(500 m/s) существует тенденция к тому, что отколовшаяся часть распа-
дется на более мелкие фрагменты.

На основании расчетов, проведенных в настоящей работе, можно
сделать заключение, что при нагружении поликристаллической меди
пакетами УИС имеется тенденция к разрушению кристаллита вдоль
межзеренных границ. Увеличение числа УИС в пакете приводит к
откольному разрушению вдоль границ, удаленных на большее рассто-
яние от свободной поверхности. Отколовшиеся фрагменты со временем
распадаются на более мелкие ввиду нарастающего разброса атомных
скоростей.
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