
Ëàáîðàòîðíàÿ ðàáîòà �3.

Ìîäåëèðîâàíèå ðàñòÿãèâàþùåé íàãðóçêè

Öåëü ðàáîòû: Îçíàêîìëåíèå ñî ñïîñîáîì ïðèëîæåíèÿ íàãðóçêè â
ïðîãðàììå LAMMPS.

Âàðèàíòû çàäàíèé: âàø ïîðÿäêîâûé íîìåð â æóðíàëå.
Ðåçóëüòàò ïðåäñòàâèòü â îò÷åòå. Îáÿçàòåëüíî íàëè÷èå ïðîãðàììíîãî

êîäà è ãðàôèêîâ.

Ïðè èñïûòàíèè íà ðàñòÿæåíèå, ñîãëàñíî ÃÎÑÒ 1497, îïðåäåëÿþò ñî-
ïðîòèâëåíèå ìåòàëëà ìàëûì ïëàñòè÷åñêèì äåôîðìàöèÿì, õàðàêòåðèçó-
þùååñÿ ïðåäåëîì ïðîïîðöèîíàëüíîñòè σp, ïðåäåëàì óïðóãîñòè σy è ïðå-
äåëîì òåêó÷åñòè σt (èëè σ0,2), à òàêæå ñîïðîòèâëåíèå çíà÷èòåëüíûì ïëà-
ñòè÷åñêèì äåôîðìàöèÿì, êîòîðîå âûðàæàþò âðåìåííûì ñîïðîòèâëåíè-
åì σv.

Ïðè ðàñòÿæåíèè îïðåäåëÿþò è ïëàñòè÷íîñòü ìåòàëëà, òî åñòü âåëè÷è-
íó ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè äî ðàçðóøåíèÿ, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü îöåíå-
íà îòíîñèòåëüíûì óäëèíåíèåì îáðàçöà δ è åãî îòíîñèòåëüíûì ñóæåíèåì
ψ (ïîñëå ðàçðûâà îáðàçöà).

Äèàãðàììà ðàñòÿæåíèÿ ïîêàçûâàåò çàâèñèìîñòü ìåæäó ðàñòÿãèâàþ-
ùåé íàãðóçêîé, äåéñòâóþùåé íà îáðàçåö, è åãî äåôîðìàöèåé. Íà äèà-
ãðàììå ïî îñè îðäèíàò çàïèñûâàþò íàãðóçêó P , à ïî îñè àáñöèññ - àá-
ñîëþòíîå óäëèíåíèå îáðàçöà ∆l (∆l = lx − l0, ãäå lx è l0 - òåêóùàÿ (â
äàííûé ìîìåíò âðåìåíè) è íà÷àëüíàÿ äëèíû îáðàçöà) � Ðèñ. 1.

Êðèâàÿ èçìåíåíèÿ àáñîëþòíîãî óäëèíåíèÿ ∆l â çàâèñèìîñòè îò ïðè-
ëàãàåìîé íàãðóçêè ïðè ðàñòÿæåíèè ñîñòîèò èç ïðÿìîëèíåéíîãî ó÷àñòêà
ÎÀ è êðèâîëèíåéíîãî ÀÂ, îòâå÷àþùåãî ïåðåõîäó â îáëàñòü ïëàñòè÷åñêèõ
(îñòàòî÷íûõ) äåôîðìàöèé è õàðàêòåðèçóåìîé ïîñòåïåííûì óìåíüøåíè-
åì òàíãåíñà óãëà íàêëîíà êðèâîé ê îñè àáñöèññ (ñì. Ðèñ. 1).

Ïëàñòè÷åñêîé íàçûâàþò äåôîðìàöèþ, îñòàþùóþñÿ ïîñëå ñíÿòèÿ íà-
ãðóçêè (êðîìå òîãî, íàáëþäàåòñÿ îáðàòèìàÿ ïëàñòè÷åñêàÿ äåôîðìàöèÿ,
êîòîðàÿ, êàê è óïðóãàÿ, èñ÷åçàåò ïîñëå ñíÿòèÿ íàãðóçêè). Âåëè÷èíà îñòà-
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òî÷íîé äåôîðìàöèè â ìîìåíò ðàçðóøåíèÿ (óäëèíåíèå, ñóæåíèå) ñëóæèò
ìåðîé ïëàñòè÷íîñòè ìàòåðèàëà. Åñëè âåëè÷èíà ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìà-
öèè äî ðàçðóøåíèè ìàëà, òî ìàòåðèàë íàçûâàþò õðóïêèì. Ïëàñòè÷åñêàÿ
äåôîðìàöèÿ ïðåäøåñòâóåò ëþáîìó âèäó ðàçðóøåíèÿ (âÿçêîìó èëè êâà-
çèõðóïêîìó), íî ïðè êâàçèõðóïêîì ðàçðóøåíèè îíà âåñüìà ìàëà, ëîêàëè-
çîâàíà â ìèêðî- è ñóáìèêðîîáúåìàõ è íå âûÿâëÿåòñÿ ïðè îáû÷íûõ ìåòî-
äàõ èçìåðåíèÿ ìàêðîäåôîðìàöèè. Â ýòîì ïîñëåäíåì ñëó÷àå íåîáõîäèìî
èçûñêàíèå òàêèx óñëîâèé èñïûòàíèÿ (ñêîðîñòè íàãðóæåíèÿ,òåìïåðàòóðû
èñïûòàíèÿ è ò. ï.), ïðè êîòîðûõ ìîæíî áûëî áû âûÿâèòü ïëàñòè÷íîñòü
ìàòåðèàëà.

Ðèñ. 1: Ñõåìà äèàãðàììû ðàñòÿæå-
íèÿ: èçìåíåíèå óäëèíåíèÿ îáðàçöà â
çàâèñèìîñòè îò íàãðóçêè.

Íàïðÿæåíèÿ íèæå òî÷êè À
ïðàêòè÷åñêè íå âûçûâàþò èçìåðè-
ìîé îñòàòî÷íîé äåôîðìàöèè è
îòíîñèòåëüíî ýòîé òî÷êè ìîãóò
áûòü óñòàíîâëåíû (ñ îïðåäåëåí-
íûì äîïóñêîì íà òî÷íîñòü èçìåðÿ-
åìûõ äåôîðìàöèé) ïðåäåë óïðóãî-
ñòè σy, à òàêæå ïðåäåë ïðîïîðöè-
îíàëüíîñòè σp. Çäåñü è äàëåå íà-
ïðÿæåíèÿ ïîëó÷àþòñÿ äåëåíèåì
ñîîòâåòñòâóþùåé íàãðóçêè íà F0

� ïëîøàäü ïîïåðå÷íîãî ñå÷åíèÿ
îáðàçöà äî èñïûòàíèÿ.

Ïðåäåë óïðóãîñòè σy � óñëîâ-
íîå íàïðÿæåíèå, ñîîòâåòñòâóþùåå
ïîÿâëåíèþ îñòàòî÷íûõ äåôîðìà-
öèé îïðåäåëåííîé çàäàííîé âåëè-
÷èíû (0,05; 0,001; 0,003; 0,005%);
äîïóñê íà îñòàòî÷íóþ äåôîðìà-
öèþ óêàçûâàåòñÿ â èíäåêñå ïðè σy.

Ïðåäåë ïðîïîðöèîíàëüíîñòè σp
� óñëîâíîå íàïðÿæåíèå, ñîîòâåòñòâóùåå îòêëîíåíèÿì îò ëèíåéíîãî õîäà
êðèâîé äåôîðìàöèè (îò çàêîíà Ãóêà), çàäàâàåìûì îïðåäåëåííûì äîïóñ-
êîì (íàïðèìåð, óâåëè÷åíèåì òàíãåíñà óãëà íàêëîíà êðèâîé äåôîðìàöèè
ê îñè íàïðÿæåíèÿ íà 25 èëè 50% ïðè ïåðåõîäå îò ïðÿìîëèíåéíîãî ó÷àñò-
êà ê êðèâîëèíåéíîìó).

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äëÿ ðåàëüíûõ ïîëèêðèñòîëëè÷åñêèõ ìåòàëëîâ
îïðåäåëåíèå σy è σp ïðåäñòàâëÿåò çíà÷èòåëüíûå ìåòîäè÷åñêèå òðóäíîñòè,
òàê êàê ïðåäóñìàòðèâàåò èçìåðåíèå î÷åíü ìàëûõ äåôîðìàöèé. Ïîýòîìó
íà ïðàêòèêå ÷àùå îáðàùàþòñÿ ê òàêîé õàðàêòåðèñòèêå, êàê óñëîâíûé
ïðåäåë òåêó÷åñòè.
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Óñëîâíûé ïðåäåë òåêó÷åñòè � ýòî óñëîâíîå íàïðÿæåíèå, ïðè êîòîðîì
îñòàòî÷íàÿ äåôîðìàöèÿ äîñòèãàåò îïðåäåëåííîé âåëè÷èíà (îáû÷íî 0,2%
îò ðàáî÷åé äëèíû îáðàçöà; òîãäà óñëîâíûé ïðåäåë òåêó÷åñòè îáîçíà÷àþò
êàê σ0,2). Âåëè÷èíó σ0,2 îïðåäåëÿþò, ïðàâèëî, äëÿ ìàòåðèàëîâ, ó êîòîðûõ
íà äèàãðàììå îòñóòñòâóåò ïëîùàäêà èëè çóá òåêó÷åñòè.

Ïîìèìî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ìîãóò ïðîâîäèòñÿ è òåîðå-
òè÷åñêèå ðàñ÷åòû, ïîñâÿùåííûå èçó÷åíèþ ìåõàíèçìîâ äåôîðìèðîâàíèÿ,
ïðîòåêàíèþ ïðîöåññà äåôîðìèðîâàíèÿ è äð. â ðàçíûõ ìåòàëëàõ, ñïëàâàõ.
Â ðàìêàõ äàííîé ëàáîðàòîðíîé ïðîâîäèòñÿ ìîäåëèðîâàíèå ðàñòÿæåíèÿ
îáðàçöîâ íèêåëÿ è æåëåçà.

Çàäàíèå 1. Ñîçäàíèå ñòðóêòóðû ÃÖÊ Ni è ÎÖÊ Fe.
1. Ñîçäàòü äâå ïàïêè äëÿ äâóõ êðèñòàëëîâ - ÃÖÊ Ni è ÎÖÊ Fe, íà-

çâàòü ïàïêè FCC_Ni è BCC_Fe. 2. Â êàæäóþ ïàïêó ïîëîæèòü íóæíûå
ôàéëû: lmp_serial, ñîîòâåòñòâóþùèé ôàéë ïîòåíöèàëà, ñîçäàòü ôàéëû
ñ òåêñòîì ïðîãðàììû.

Òåêñò ïðîãðàììû äëÿ ñîçäàíèÿ ÎÖÊ æåëåçà (ñèíèå ñòðîêè - òåêñò
ïðîãðàììû, ÷åðíûå - êîììåíòàðèè):

���- Èíèöèàëèçàöèÿ ñèñòåìû �������
units metal
boundary p p p
atom_style atomic
���- Ñîçäàäèì ñòðóêòóðó �������
- çàäàäèì ïàðàìåòð ðåøåòêè è òèï ðåøåòêè;
- îïðåäåëèì íàïðàâëåíèÿ âäîëü êîòîðûõ áóäåò ñîçäàâàòüñÿ ðåøåòêà

x=[100], y=[010], z=[001] è íà÷àëî êîîðäèíàò.
lattice bcc 2.8665 orient x 1 0 0 orient y 0 1 0 orient z 0 0 1 origin 0.1 0.1

0.1
region box block 0 10 0 10 0 10 - çàäàäèì ðàçìåð ÿ÷åéêè âäîëü x, y, z
create_box 1 box - ñîçäàäèì ÿ÷åéêó ìîäåëèðîâàíèÿ
create_atoms 1 box - ñîçäàäèì àòîìû
- ���- Çàäàäèì ïîòåíöèàë �������
pair_style eam/fs
pair_coe� * * Fe_mm.eam.fs Fe
neighbor 0.3 bin
neigh_modify delay 5
���- Ðàññ÷èòàåì ñëåäóþùèå âåëè÷èíû �������
compute eng all pe/atom - ïîòåíöèàëüíà ýíåðãèÿ íà àòîì
compute eatoms all reduce sum c_eng - ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû
���- Run Minimization �������
reset_timestep 0

3



Òàáëèöà 1: Âàðèàíòû ê çàäàíèþ 1.

Âàðèàíò Ðàçìåð
1 11
2 12
3 13
4 9
5 14
6 12
7 10
8 8
9 9
10 9
11 10
12 11
13 15
14 13
15 14
16 8

dump 1 all atom 50 dump_FeBCC.atom - çàïèøåì ñòðóêòóðó
thermo 10
thermo_style custom step pe lx ly lz press pxx pyy pzz c_eatoms
dump GA10K all custom 100 FeBCC.lammpstrj id type x y z
min_style cg - òèï ìèíèìèçàöèè
minimize 1e-25 1e-25 5000 10000 - ðåëàêñàöèÿ
write_restart BCC_Fe.restart -
Ñ ïîäîáíîé ïðîãðàììîé âû ïîçíàêîìèëèñü íà ïåðâîé ëàáîðàòîðíîé.

Äàííà ìîäèôèêàöèÿ ïîçâîëÿåò ñîçäàòü êðèñòàëë ÎÖÊ æåëåçà è îòðå-
ëàêñèðîâàòü ñòðóêòóðó. Ïðè÷åì êðèñòàëë æåëåçà áóäåò îðèåíòèðîâàí â
ïðîñòðàíñòâå ñëåäóþùèì îáðàçîì: ~x=[100], ~y=[010], ~z=[001]. Ðàçìåð êðè-
ñòàëëà ñîñòàâèò Lx=10·a0, Ly=10·a0, Lz=10·a0, ãäå a0 - ïàðàìåòð ðåøåòêè
Fe.

Àíàëîãè÷íî ñîçäàäèì êðèñòàëë ÃÖÊ íèêåëÿ ~x=[100], ~y=[010], ~z=[001]
ðàçìåðîì Lx=10·a0, Ly=10·a0, Lz=10·a0, ãäå a0 - ïàðàìåòð ðåøåòêè Ni,
èçìåíèâ íåîáõîäèìûå êîìàíäû.

Çàäàéòå ðàçìåð êðèñòàëëà â ñîîòâåòñòâèè ñî ñâîèì âàðèàíòîì.
Âíèìàíèå! Â îò÷åòå ïðåäñòàâèòü òåêñò ïðîãðàììû äëÿ îäíîãî èç êðè-

ñòàëëîâ!
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Ðèñ. 2: Ñòðóêòóðû ïîñëå ðåëàêñàöèè.

Çàïóñòèòå ïðîãðàììû íà ñ÷åò. Ïîñòðîéòå ñòðóêòóðû Ni è Fe ïîñëå
ðåëàêñàöèè, èçîáðàæåíèå ïðåäñòàâüòå â îò÷åòå. Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ.
2.

Çàäàíèå 2. Ðàñòÿæåíèå êðèñòàëëîâ Fe è Ni.
Ñîçäàéòå äâå ïàïêè - tensile_Ni è tensile_Fe. Â ïàïêè ïîëîæèòå ôàé-

ëû ñîîòâåòñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ, lmp_serial è ñîçäàéòå ôàéë in.tensile,
â êîòîðûé çàïèøèòå ñëåäóþùèå êîìàíäû:

����� Èíèöèàëèçàöèÿ ñèñòåìû �����
units metal
boundary p p p
atom_style atomic
read_restart [íàçâàíèå âàøåãî ôàéëà]
pair_style eam/fs
pair_coe� * * [íàçâàíèå âàøåãî ïîòåíöèàëà]
neighbor 0.3 bin
neigh_modify delay 5
���- Ïðèâåäåì ñèñòåìó â ðàâíîâåñèå ïðè T=300 Ê ��������-
reset_timestep 0
timestep 0.001
velocity all create 300 765896 mom yes rot no
�x 1 all npt temp 300 300 1 iso 0 0 1 drag 1
run 20000
un�x 1
���- Ââåäåì ïåðåìåííûå ��� variable tmp equal “lx“
variable L0 equal ${tmp}
print “Initial Length, L0: ${L0} “
����� Ïðèëîæèì ðàñòÿæåíèå ����
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reset_timestep 0
�x 1 all npt temp 300 300 1 y 0 0 1 z 0 0 1 drag 1
variable srate equal 1.0e10
variable srate1 equal “v_srate/1.0e12“
�x 2 all deform 1 x erate ${srate1} units box remap x
variable strain equal “(lx - v_L0)/v_L0“
variable p1 equal “v_strain“
variable p2 equal “-pxx/10000“
variable p3 equal “-pyy/10000“
variable p4 equal “-pzz/10000“
�x def1 all print 100 "${p1} ${p2} ${p3} ${p4}"�le Ni.def1.txt screen no
dump 1 all custom 250 dump.tensile.atom id type xs ys zs fx fy fz
thermo 1000
thermo_style custom step v_strain temp v_p2 v_p3 v_p4 ke pe press
dump GA10K all custom 100 Ni_tensile.lammpstrj id type x y z
run 20000
print “All done“
Äåòàëüíî ðàçáåðåì ïðîãðàììó. Â ïåðâîì áëîêå "Èíèöèàëèçàöèÿ ñè-

ñòåìû"êîìàíäû âàì óæå çíàêîìû. Ìû çàäàåì íà÷àëüíûå è ãðàíè÷íûå
óñëîâèÿ, îïðåäåëÿåì ïîòåíöèàë. Ñîîòâåòñòâåííî äëÿ ðàçíûõ ìåòàëëîâ
çàäàåì ðàçíûå ïîòåíöèàëû è ñ÷èòûâàåì ðàçíûå îòðåëàêñèðîâàííûå ôàé-
ëû. Âî âòîðîì áëîêå "Ïðèâåäåì ñèñòåìó â ðàâíîâåñèå ïðè T=300 Ê êàê
î÷åâèäíî èç íàçâàíèÿ, ìû ïðèâîäèì íàøó ñèñòåìó â ðàâíîâåñèå, âûäåð-
æèâàåì (òåðìàëèçóåì) åå ïðè 300 Ê: çàäàåì øàã ïî âðåìåíè (timestep),
çàäàåì íà÷àëüíûå ñêîðîñòè àòîìîâ (velocity all create) è, ñëåäîâàòåëüíî,
òåìïåðàòóðó, è âûäåðæèâàåì â òå÷åíèè 10000 øàãîâ (run). Â áëîêå "Ââå-
äåì ïåðåìåííûå"êîìàíäîé variable îïðåäåëèì íóæíûå ïåðåìåííûå (tmp,
L0) è âûâåäåì èõ íà ýêðàí êîìàíäîé print. Êàê î÷åâèäíî èç òåêñòà ïðî-
ãðàììû L0 - íà÷àëüíàÿ äëèíà îáðàçöà, ðàâíàÿ âåëè÷èíå lx - ñèñòåìíîé
ïåðåìåííîé, îïðåäåëÿþùåé ðàçìåð ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ. Ýòà âåëè÷èíà
íóæíà áóäåò äàëåå.

Áëîê "Ïðèëîæèì ðàñòÿæåíèå":
�x 1 óñòàíàâëèâàåò òåìïåðàòóðó ïðè êîòîðîé áóäåò ïðîèñõîäèòü ðàñ-

òÿæåíèå;
êîìàíäîé variable çàäàåì íåîáõîäèìûå ïåðåìåííûå: srate, srate1 - ñêî-

ðîñòü äåôîðìàöèè;
�x 2 êîìàíäîéx erate çàäàåò äåôîðìàöèþ âäîëü îñè õ ñî ñêîðîñòüþ

srate1;
êîìàíäîé variable çàäàåì è ñ÷èòàåì ïåðåìåííûå strain, p1 (âåëè÷èíà

äåôîðìàöèè), p2, p3, p4 - âåëè÷èíà òðåõ êîìïîíåíò íàïðÿæåíèÿ, ïðè÷åì,
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ïðîãðàììà ïðîèçâîäèò ðàñ÷åò â áàðàõ, íî â ôàéë âûâîäèì âåëè÷èíó â
ÃÏà, äëÿ ÷åãî îñóùåñòâëÿåì äåëåíèå íà 10000.

�x 3 ñîçäàåò òåêñòîâûé ôàéë ñ ðåçóëüòàòîì
dump1 çàïèñûâàåò ðåçóëüòèðóþùèé ôàéë.
Êðîìå òîãî çàïèñûâàþòñÿ ôàéë .log è ðàñ÷åò ïðîèçâîäèòñÿ â òå÷åíèè

20000 øàãîâ.
Ïðèëîæåííîå íàïðÿæåíèå çàäàåòñÿ â ñòðîêå variable srate equal 1.0e10

âåëè÷èíîé 1.0e10. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü íàïðÿæåíèÿ îò äåôîð-
ìàöèè äëÿ òðåõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà srate. Â ïåðâîì ñëó÷àå íàïðÿæåíèÿ
äîñòàòî÷íî âûñîêè, ÷òîáû âûçâàòü ðàçðóøåíèå ñòðóêòóðû, îäíàêî õî-
ðîøî âèäíî è êðèâóþ â ïðîöåññå ðàñòÿæåíèÿ. Òàêàÿ êðèâàÿ âûãëÿäèò
âïîëíå õàðàêòåðíî. Âî âòîðîì ñëó÷àå ïàðàìåòð ñêîðîñòè äåôîðìèðî-
âàíèÿ ñëèøêîì áîëüøîé, ÷òî ïðèâîäèò ê áûñòðîìó ðàçðóøåíèþ. Òàêàÿ
êðèâàÿ íå ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê íîðìàëüíûé ðåçóëüòàò, åäèíñòâåí-
íûé ó÷àñòîê ãäå ìîæíî ãîâîðèòü î íîðìàëüíîì ïðîòåêàíèè ðàñòÿæåíèÿ
ýòî äî äåôîðìàöèè 0.1. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ñêîðîñòü äåôîðìàöèè ñëèø-
êîì ìàëåíüêàÿ è ðàñòÿæåíèå â òå÷åíèè 20000 øàãîâ ïðèâîäèò ëèøü ê
íåáîëüøîìó äåôîðìèðîâàíèþ íà 2%, ïðè÷åì â ëèíåéíîé îáëàñòè. Â äàí-
íîé ðàáîòå áûëî âûáðàíî çíà÷åíèå 1.0e10, ïîñêîëüêó ïîçâîëÿåò ðàññìîò-
ðåòü âåñü ïðîöåññ äåôîðìèðîâàíèÿ âïëîòü äî ðàçðóøåíèÿ, íî ÿâëÿåòñÿ
äîñòàòî÷íî ìàëîé ñêîðîñòüþ, ÷òîáû íå ïðèâåñòè ê êîëëàïñó ñèñòåìû,
êàê íà ñðåäíåì ðèñ. 3.

Ðèñ. 3: Ïðèìåð êðèâûõ íàïðÿæåíèå-äåôîðìàöèÿ äëÿ òðåõ ñêîðîñòåé äå-
ôîðìèðîâàíèÿ.

Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî ôàéë ñ÷èòûâàåò ñòðóêòóðó ïîñëå ðåëàêñà-
öèè, ñëåäîâàòåëüíî â ïàïêó òàêæå íåîáõîäèìî äîáàâèòü ôàéë .restart.
Ïðîäåëàéòå ýêñïåðèìåíò ïî ðàñòÿæåíèþ äëÿ æåëåçà è íèêåëÿ. Ñîäåð-
æèìîå ïàïêè TensileFe â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïîêàçàíî íà ðèñ. 4.

Çàäàíèå 3. Îáðàáîòêà ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñòÿæåíèÿ.
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Ðèñ. 4: Ñîäåðæèìîå ïàïêè TensileFe ïåðåä çàïóñêîì ïðîãðàììû.

Ðèñ. 5: Êðèâàÿ çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèå-äåôîðìàöèÿ äëÿ æåëåçà.

Èñïîëüçóÿ èíôîðìàöèþ èç ôàéëà Ni.def1.txt/Fe.def1.txt, êîòîðûé çà-
ïèñûâàëñÿ â ïðîöåññå ñ÷åòà ïîñòðîéòå êðèâûå íàïðÿæåíèå-äåôîðìàöèÿ
(ïðèìåð äëÿ Fe ïîêàçàí íà ðèñ. 5). Êðîìå òîãî íåîáõîäèìî ïîñòðîèòü ïðî-
ìåæóòî÷íóþ (t1) è èòîãîâóþ (t2) ñòðóêòóðó è óñòàíîâèòü ïðîèñõîäèëè ëè
êàêèå-ëèáî ñòðóêòóðíûå èçìåíåíèÿ, êîòîðûå çàòåì îïèñàòü â âûâîäàõ.
Ìîìåíòû âðåìåíè t1 è t2 âûáðàòü èñõîäÿ èç ïðîèñõîäÿùèõ èçìåíåíèé.
Íàïðèìåð, ñîãëàñíî êðèâîé íàãðóæåíèÿ êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå äåôîðìà-
öèè ∼0.085-0.09, ñëåäîâàòåëüíî ýòîò ìîìåíò ñëåäóåò âûáðàòü äëÿ èçîáðà-
æåíèÿ ñòðóêòóðû. Ïðè áîëüøèõ äåôîðìàöèÿõ ñèñòåìà ïåðåõîäèò â äðó-
ãóþ ñòàäèþ äåôîðìàöèè, ïðèáëèæàÿñü ê ìîìåíòó ðàçðóøåíèÿ. Ïðèìåð
ïîêàçàí íà ðèñ. 6.

Çàäàíèå 4. Ñäåëàéòå âûâîä î ïðîäåëàííîé ðàáîòå.

Ïðèìåð âûâîäà ê ðåçóëüòàòàì, ïðåäñòàâëåííûì â ïðèìåðå:

Â ðàáîòå áûëî ïðîâåäåíî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå
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Ðèñ. 6: Ïðîìåæóòî÷íàÿ (t1) è èòîãîâàÿ (t2) ñòðóêòóðà äëÿ äâóõ êðèñòàë-
ëîâ - Ni è Fe.

ðàñòÿæåíèÿ äâóõ îáðàçöîâ - ÎÖÊ æåëåçà è ÃÖÊ íèêåëÿ. Èç ðèñóí-
êà îòðåëàêñèðîâàííîé íà÷àëüíîé ñòðóêòóðû ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî äâà
êðèñòàëëà ñ ðàçíîé ðåøåòêîé ñèëüíî îòëè÷àþòñÿ ïî ñâîåìó ñòðîåíèþ.
Êàê âèäíî èç êðèâîé íàãðóæåíèå-äåôîðìàöèÿ, çàäàííàÿ ñêîðîñòü äå-
ôîðìàöèè ñëèøêîì âûñîêà è ïðèâîäèò ê áîëüøèì äåôîðìàöèÿì è ðàç-
ðóøåíèþ ìàòåðèàëà. Èç ñðàâíåíèÿ êðèâîé íàãðóæåíèå-äåôîðìàöèÿ è
âèçóàëèçàöèè ñòðóêòóðû âèäíî, ÷òî ñòðóêòóðà íîðìàëüíî äåôîðìèðóåò-
ñÿ âïëîòü äî äåôîðìàöèè 0.085 äëÿ æåëåçà è 0.1 äëÿ íèêåëÿ, òî åñòü ïðè
îäíèõ è òåõ æå óñëîâèÿõ íèêåëü âûäåðæèâàåò áÎëüøóþ äåôîðìàöèþ.
Äàëåå íà÷èíàåòñÿ ïðîöåññ ïëàñòè÷åñêîãî òå÷åíèÿ, ÷òî òàêæå î÷åâèäíî
èç âèçóàëèçàöèè ñòðóêòóðû.

Êîíòðîëüíûå âîïðîñû

1. ×òî îïðåäåëÿþò ïðè ðàñòÿæåíèè?
2. ×òî ïîêàçûâàåò äèàãðàììà ðàñòÿæåíèÿ?
3. Êàêèå ó÷àñòêè ìîæíî âûäåëèòü íà êðèâîé íàãðóæåíèå-äåôîðìàöèÿ?
4. Êàêóþ äåôîðìàöèþ íàçûâàþò ïëàñòè÷åñêîé? Êàêóþ íàçûâàþò óïðó-

ãîé?
5. ×òî òàêîå ïðåäåë óïðóãîñòè?
6. Êàê ñêîðîñòü ðàñòÿæåíèÿ âëèÿåò íà ðåçóëüòàò ïðè àòîìèñòè÷åñêîì

ìîäåëèðîâàíèè?
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