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Ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîâîëîêîí

Öåëü ðàáîòû: Èññëåäîâàòü ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîâîëîêíà.
Ðåçóëüòàò ïðåäñòàâèòü â îò÷åòå. Îáÿçàòåëüíî íàëè÷èå ïðîãðàììíîãî

êîäà è ãðàôèêîâ.

Òåîðåòè÷åñêàÿ ÷àñòü

Ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîâîëîêîí

Íàíîâîëîêíî - ýòî îáúåêò, äâà èõ õàðàêòåðíûõ ðàçìåðîâ êîòîðîãî ëå-
æàò â íàíî-äèàïàçîíå (1-100 íì) è ñóùåñòâåííî ìåíüøå òðåòüåãî ðàçìå-
ðà. Ê êëàññó íàíîâîëîêîí îòíîñÿò òàêèå íàíîîáúåêòû, êàê íàíîòðóáêè,
íàíîïðîâîëîêè, íàíîâèñêåðû (íàíîóñû) è íàíîñòåðæíè. Ïðîìûøëåííûé
êðèòåðèé äëÿ îïðåäåëåíèÿ íàíîâîëîêîí: íàíîâëîêíàìè ñ÷èòàþòñÿ âî-
ëîêíà ñ äèàìåòðîì <500 íì. Èíòåðåñ ê íàíîâîëîêíàì âûçâàí òåì, ÷òî
ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëîâ, òàêèå êàê ïðåäåë ïðî÷íîñòè, ïðî÷-
íîñòü íà ðàçðûâ, íà èçãèá è íà ñæàòèå, ìîäóëè óïðóãîñòè âîçðàñòàþò
ïðè óìåíüøåíèè äèàìåòðà âîëîêîí è äîñòèãàþò òåîðåòè÷åñêîãî ïðåäåëà
ïðè äîñòèæåíèè íàíîóðîâíÿ. Ýòî ñâÿçàíî, ñ îäíîé ñòîðîíû, ñî ñíèæåíè-
åì êîíöåíòðàöèè ïðîòÿæåííûõ äåôåêòîâ â íàíîâîëîêíå (çà ñ÷åò óìåíü-
øåíèÿ âåðîÿòíîñòè ëîêàëèçàöèè è ïîñëåäóþùåé ñåãðåãàöèè íåñêîëüêèõ
òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ â îáëàñòè, ñðàâíèìîé ñ äèàìåòðîì íàíîâîëîêíà), à
ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñ èçìåíåíèåì ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñàìîãî ìàòåðèà-
ëà íàíîâîëîêíà çà ñ÷åò âêëàäà ïîâåðõíîñòè. Ýòîò ýôôåêò ñïðàâåäëèâ
äëÿ ëþáûõ íàíîìàòåðèàëîâ, ïîñêîëüêó ïîâåðõíîñòü ëþáîãî ìàòåðèàëà
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îñîáîå äâóìåðíî óïîðÿäî÷åííîå ñîñòîÿíèå. Â ñëó÷àå
æå ïîëèìåðíûõ íàíîâîëîêîí ðàçìåðíûé ýôôåêò ìîæåò ïðîÿâëÿòüñÿ è â
îáúåìíûõ ñâîéñòâàõ â ðåçóëüòàòå äîïîëíèòåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ-
äó ìîëåêóëàìè ïîëèìåðà, âûçâàííîãî èõ îðèåíòàöèåé, êîãäà äèàìåòðà
âîëîêíà ñòàíîâèòñÿ ñîïîñòàâèì ñ äëèíîé ìîëåêóëû. Èçâåñòíî, ÷òî ïðî÷-
íîñòü ïðîìûøëåííûõ ìèêðîííûõ âîëîêîí êàðáèäà êðåìíèÿ âîçðàñòàåò â
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3-4 ðàçà ïðè óìåíüøåíèè èõ äèàìåòðà â 1,5-2 ðàçà. Ýêñòðàïîëÿöèÿ ýòèõ
äàííûõ â îáëàñòü äèàìåòðîâ 1 ìêì äàåò óâåëè÷åíèå èõ ïðî÷íîñòè åùå â
íåñêîëüêî ðàç. Ïîýòîìó ñíèæåíèå äèàìåòðà âîëîêîí äî ñóáìèêðîííîãî
óðîâíÿ ïîçâîëÿåò ïîâûñèòü èõ ïðî÷íîñòü íà ïîðÿäîê è áîëåå. Îäíàêî
ýòîò ðîñò ïðî÷íîñòè åùå íå ÿâëÿåòñÿ íàíîðàçìåðíûì ýôôåêòîì, íî ÿâ-
ëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì ñíèæåíèÿ êîíöåíòðàöèè îáúåìíûõ äåôåêòîâ.

Ïîìèìî äèàìåòðà âîëîêîí âàæíûì â òåõíîëîãè÷åñêîì ñìûñëå ïàðà-
ìåòðîì ÿâëÿåòñÿ äëèíà âîëîêîí, èëè îòíîøåíèå äëèíû ê äèàìåòðó âî-
ëîêîí. Â ðÿäå ñëó÷àåâ ê ÍÂ îòíîñÿò îáúåêòû, ó êîòîðûõ ýòî îòíîøåíèå
ñîñòàâëÿåò îò íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ äî íåñêîëüêèõ ñîòåí ðàç.

Ðèñ. 1: Îäèíî÷íàÿ ñåðåáðÿííàÿ íàíîïðîâîëîêà. Ñèñòåìà ñåðåáðÿíûõ íà-
íîïðîâîëîê.

Ìåòàëëè÷åñêèå íàíîâîëîêíà/íàíîïðîâëîêè ïðåäñòàâëÿþò áîëüøîé èí-
òåðåñ áëàãîäàðÿ ñâîèì óíèêàëüíûì ôèçè÷åñêèì è ìåõàíè÷åñêèì ñâîé-
ñòâàì. Âàæíîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå ïîâåäåíèÿ ðàçëè÷íûõ íàíîâî-
ëîêîí ïðè îäíîîñíîì ðàñòÿæåíèè. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ðàçðóøåíèå ïðè
ðàñòÿæåíèè ìîæåò áûòü âûçâàíî ðàçëè÷íûìè ôàêòîðàìè, íàïðèìåð, íà-
ëè÷èåì äåôåêòîâ, ðàçìåðîì ñòðóêòóðû è äð. Ïðè ýòîì ýêñïåðèìåíòàëü-
íîå èññëåäîâàíèå òàêèõ íàíîðàçìåðíûõ îáúåêòîâ çàòðóäíåíî è ìíîãèå
çàäà÷è ìîãóò áûòü ðåøåíû ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè
(ÌÄ). Äàííûé ìåòîä ïîçâîëÿåò èçó÷èòü èçìåíåíèå ñòðóêòóðû íàíîâî-
ëîêíà íà àòîìíîì óðîâíå ïðè ðàçëè÷íûõ ñòåïåíÿõ íàãðóæåíèÿ, òåìïå-
ðàòóðàõ, èññëåäîâàâ âëèÿíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû íà ìåõàíèçìû
äåôîðìèðîâàíèÿ.

Íàïðèìåð, â ðàáîòå [Phys. Chem. Chem. Phys., 2014,16, 24716-24726]
èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå âàêàíñèé â íàíîïðîâîëîêå çîëîòà ïðè îäíîîñíîì
ðàñòÿæåíèè. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàí ïðèìåð íàíîïðîâîëîêè èç çîëîòà äâóõ
ðàçìåðîâ I (3a, 3a, 9a) è II (9a, 9a, 27a), ãäå a=0.408 íì îáîçíà÷àåò ïî-
ñòîÿííóþ ðåøåòêè äëÿ çîëîòà.
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Ðèñ. 2: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ìîäåëè â ìåòîäå ÌÄ. (à) Íàíîïðî-
âîëîêà çîëîòà äâóõ ðàçìåðîâ (3a, 3a, 9a) è (9a, 9a, 27a) ñîîòâåòñòâåí-
íî (a îáîçíà÷àåò ïîñòîÿííóþ ðåøåòêè, 0,408 íì äëÿ çîëîòà). (á) Êðèâàÿ
íàïðÿæåíèå-äåôîðìàöèÿ. (â) Ïðîöåññ ðàçðûâà äëÿ ïðîâîëîê äâóõ ðàçìå-
ðîâ ñ ðàçíûì ñîäåðæàíèåì âàêàíñèé. [Phys. Chem. Chem. Phys., 2014,16,
24716-24726]

Èç êðèâîé íàïðÿæåíèå-äåôîðìàöèÿ äëÿ áåçäåôåêòíîé íàíîïðîâîëî-
êî âèäíî, ÷òî â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè íàáëþäàåòñÿ ëèíåéíûé ó÷à-
ñòîê: êðèâàÿ èäåò ââåðõ ëèíåéíî. Çàòåì ïðîèñõîäèò ðåçêîå ïàäåíèå íà-
ïðÿæåíèé, ÷òî îáîçíà÷àåò ñìåíó ìåõàíèçìà äåôîðìèðîâàíèÿ è ïåðåõîä ê
ïëàñòè÷åñêîìó òå÷åíèþ. Êàê âèäíî, íà êðèâîé íàáëþäàþòñÿ âðåìåííûå
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óâåëè÷åíèÿ íàïðÿæåíèÿ (ìàëûå ïèêè), ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî
ïðîèñõîäèëè ñòðóêòóðíûå ïåðåñòðîéêè, êîòîðûå ïîçâîëÿëè íàíîïðîâî-
ëîêå ðàñòÿãèâàòüñÿ è äàëüøå. Ïî äîñòèæåíèè êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ äå-
ôîðìàöèè ïðîèñõîäèò ðàçðûâ íàíîïðîâîëîêè. Äëÿ íàíîïðîâîëîêè ìåíü-
øåãî ðàçìåðà ýòî 0.9, äëÿ íàíîïðîâîëîêè áîëüøåãî ðàçìåðà ýòî 1.3. Äà-
ëåå ðàññìàòðèâàåòñÿ âëèÿíèå íå òîëüêî ðàçìåðà, íî è íàëè÷èÿ âàêàí-
ñèé â öåíòðàëüíîé ÷àñòè íàíîïðîâîëîêè. Âåðõíèå ðèñóíêè ñîîòâåòñòâó-
þò ìåíüøåé íàíîïðîâîëîêå ñ êîëè÷åñòâîì âàêàíñèé 4% (ñëåâà) è 35%
(ñïðàâà), íèæíèå - áîëüøåé íàíîïðîâîëîêå ñ 0.6% âàêàíñèé (ñëåâà) è 30%
âàêàíñèé (ñïðàâà). Èç ðèñóíêà âèäíî êàê ïîñòåïåííî ïðîèñõîäèò ðàçðûâ
íàíîïðîâîëîêè ïðè ðàçíûõ óñëîâèÿõ. Äëÿ ðàçìåðà I ðàçðûâ ïðîèñõîäèò
â ñðåäíåé îáëàñòè, â òî âðåìÿ êàê äëÿ ðàçìåðà II ðàçðûâ ïðîèñõîäèò
áëèæå ê êîíöàì. Âëèÿíèå âàêàíñèé áîëåå î÷åâèäíî äëÿ ðàçìåðà II, ÷åì
äëÿ ðàçìåðà I. Äåôîðìàöèîííûå ìåõàíèçìû òàêæå áûëè ðàçíûå: çîëî-
òàÿ íàíîïðîâîëîêà I äåìîíñòðèðóåò íåóïîðÿäî÷åííûé êëàññòåð â ìåñòå
óòîí÷åíèÿ, ãäå è ïðîèñõîäèò ðàçðûâ, â òî âðåìÿ êàê çîëîòàÿ íàíîïðîâî-
ëîêà II äåìîíñòðèðîâàëà óïîðÿäî÷åííûé ðàçðûâ ïîñðåäñòâîì ïðîñêàëü-
çûâàíèÿ. Ìåõàíè÷åñêàÿ ïðî÷íîñòü çîëîòîé íàíîïðîâîëîêè óìåíüøàåòñÿ
ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà.

Âàæíîå âëèÿíèå ìîæåò îêàçàòü êðèñòàëëè÷åñêàÿ ðåøåòêà íàíîâîëîê-
íà: âäîëü êàêèõ èìåííî ïëîñêîñòåé áûëî âûðåçàíî èëè âûðàùåíî íàíî-
âîëîêíî. Íàïðèìåð, â ðàáîòå [McDowell, M. T., Leach, A. M., Gall, K.
(2008). Model. Simul. Mater. Sci. Eng. 16(4), 045003.] áûëî ïîêàçàíî èçìå-
íåíèå ìîäóëÿ Þíãà ïðè ðàñòÿæåíèè ñåðåáðÿíîãî íàíîâîëîêíà â çàâèñè-
ìîñòè îò îðèåíòàöèè êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé. Ïðèìåð ñòðóêòóðû è
çàâèñèìîñòü ìîäóëÿ Þíãà îò òîëùèíû íàíîâîëîêíà ïîêàçàíû íà ðèñ. 3.

Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî çíà÷åíèÿ ìîäóëÿ Þíãà äëÿ íàíîïðîâîëîêè ñ àê-
ñèàëüíîé îðèåíòàöèåé 110 óâåëè÷èâàåòñÿ ñ óìåíüøåíèåì òîëùèíû ïîïå-
ðå÷íîãî ñå÷åíèÿ, â òî âðåìÿ êàê äëÿ íàíîïðîâîëîêè ñ àêñèàëüíîé îðè-
åíòàöèåé 100 ìîäóëü Þíãà óìåíüøàåòñÿ ñ óìåíüøåíèåì ïîïåðå÷íîãî ñå-
÷åíèÿ. Òàêîå ïîâåäåíèå ìîæíî îáúÿñíèòü òåì, ÷òî äåôîðìàöèÿ â ñåðä-
öåâèíå íàíîâîëîêíà è íà åãî ïîâåðõíîñòè ïðîèñõîäèò ïî ðàçíîìó. Äëÿ
ïðîâîëîêè ñ àêñèàëüíîé îðèåíòàöèåé 100 óïðóãîñòü ïîâåðõíîñòè èãðàåò
áîëüøóþ ðîëü ïðè ïðèëîæåíèè èçãèáà ÷åì ïðè ïðèëîæåíèè ðàñòÿæåíèÿ.
Äëÿ ïðîâîëîêè ñ àêñèàëüíîé îðèåíòàöèåé 110 òðóäíî ðàçäåëèòü ëèíåé-
íóþ óïðóãóþ äåôîðìàöèþ íà ïîâåðõíîñòè è íåëèíåéíîñòü äåôîðìàöèè
ñåðäöåâèíû íàíîïðîâîëîêè.

Òàêèì îáðàçîì, èçó÷åíèå è àíàëèç äåôîðìàöèîííîãî ïîâåäåíèÿ íà-
íîïðîâëîê ïðåäñòàâëÿåò êà÷åñòâåííî èíóþ çàäà÷ó, ÷åì èçó÷åíèå äåôîð-
ìèðóåìîñòè îáúåìíûõ êðèñòàëëîâ. Ïåðåõîä ê íàíî ðàçìåðó ïðèâîäèò ê
èçìåíåíèþ ìåõàíèçìîâ äåôîðìèðîâàíèÿ è ñèëüíîé èõ çàâèñèìîñòè îò
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Ðèñ. 3: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ìîäåëè â ìåòîäå ÌÄ. (à) Äâà òèïà
êðèñòàëëà ñåðåáðà. (á) Çàâèñèìîñòü ìîäóëÿ Þíãà îò ðàçìåðà íàíîïðîâî-
ëîêè. [McDowell, M. T., Leach, A. M., Gall, K. (2008). Model. Simul. Mater.
Sci. Eng. 16(4), 045003.]

äëèíû è òîëùèíû íàíîïðîâîëîêè.
Â ðàìêàõ äàííîé ëàáîðàòîðíîé ðàáîòû áóäåò ïðîâåäåíî ìîëåêóëÿðíî-

äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ðàñòÿæåíèÿ íàíîâîëîêíà íèêåëÿ, à òàêæå
ïðîàíàëèçèðîâàíà êðèâàÿ íàïðÿæåíèå-äåôîðìàöèÿ è ñòðóêòóðíûå õà-
ðàêòåðèñòèêè.

Ïðàêòè÷åñêàÿ ÷àñòü

Çàäàíèå 1. Ñîçäàíèå ñòðóêòóðû íàíîâîëîêíà ÃÖÊ êðèñòàëëà Ni.
1. Ñîçäàéòå íà äèñêå D ïàïêó Nanowire è ñêà÷àéòå â íåå ôàéëû in.fcc

è in.tensile.
2. Îòêðîéòå ôàéë in.fcc ñ ïîìîùüþ Notepad++ è çàäàéòå ðàçìåð êðè-

ñòàëëà ïî âàðèàíòàì (ñì. âèäåî èíñòðóêöèè). Ñîõðàíèå ôàéë.
3. Íà äèñêå C ñêîïèðóéòå ôàéë lmp_serial è ôàéë ñ ïîòåíöèàëîì (ñì.

âèäåî èíñòðóêöèè), ïîëîæèòå ýòè ôàéëû â ïàïêó Nanowire.
4. Îòêðîéòå êîìàíäíóþ ñòðîêó è ïåðåéäèòå â ïàïêó Nanowire. Ñ ïî-

ìîùüþ êîìàíäû lmp_serial -in in.fcc ñîçäàéòå ñòðóêòóðó íàíîâîëîêíà.
Ïðîãðàììà îòðåëàêñèðóåò ñòðóêòóðó.

3. Â ïðîãðàììå VMD îòêðîéòå ôàéë Ni_nanowire.lammpstrj. Çàäàéòå
ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû:
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Òàáëèöà 1: Âàðèàíòû ê çàäàíèþ 1.

Âàðèàíò Ðàçìåð ïî x Ðàçìåð ïî y è z Ïîòåíöèàë
4 45 3 Ni_u3.eam
5 60 4 Ag_u3.eam
6 70 5 Cu_smf7.eam
7 80 4 Au_u3.eam
8 50 5 Pt_u3.eam
9 60 3 Cu_u3.eam
10 55 4 Cu_u6.eam
11 60 5 Cu_smf7.eam
12 70 5 Cu_u6.eam
13 58 5 Al_jnp.eam
14 65 4 Pt_u3.eam
15 75 4 Ag_u3.eam
16 60 3 Au_u3.eam
17 77 3 Ni_u3.eam
18 55 5 Ni_smf7.eam
19 50 4 Ni_smf7.eam
20 55 4 Ni_u3.eam
21 62 5 Ag_u3.eam
22 65 3 Cu_smf7.eam
23 75 4 Au_u3.eam
24 70 4 Pt_u3.eam
25 80 5 Cu_u3.eam
26 68 4 Cu_u6.eam
27 75 4 Cu_smf7.eam
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• Â ìåíþ Display âûáåðåì òèï èçîáðàæåíèÿ Orthographic;

• Â ìåíþ Graphic, Colors: Display-Background-8 white äëÿ òîãî, ÷òîáû
çàäàòü áåëûé ôîí;

Ðèñ. 4: Ñòðóêòóðà íàíîâîëîêíà.

• Â ìåíþ Graphic, Representation: Coloring Method - ResID è Drawing
Method - CPK;

Cîõðàíèòå îòðåëàêñèðîâàííóþ ñòðóêòóðó äëÿ îò÷åòà. Ïðèìåð ïîêàçàí
íà ðèñ. 4.

4. Â êîìàíäíîé ñòðîêå çàïóñòèòå ñëåäóþùóþ ïðîãðàììó, êîòîðàÿ
îñóùåñòâèò ðàñòÿæåíèå íàíîâîëîêíà. Çàïóñê êîìàíäîé lmp_serial -in
in.tensile. Ïðîãðàììà íà÷íåò âûïîëíÿòü ðàñòÿæåíèå íàíîâîëîêíà.

5. Àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.
Ðàññìîòðèì ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå âûïîëíåíèÿ ïðîãðàììû ðåçóëü-

òàòû. Ôàéë tension.txt ñîäåðæèò ñëåäóþùèå äàííûå: âðåìÿ ñ÷åòà t (1
ñòîëáåö); âåëè÷èíà äåôîðìàöèè ε (2 ñòîëáåö), âåëè÷èíà êîìïîíåíòû íà-
ïðÿæåíèé σxx (3 ñòîëáåö), âåëè÷èíà êîìïîíåíòû íàïðÿæåíèé σyy (4 ñòîë-
áåö), âåëè÷èíà êîìïîíåíòû íàïðÿæåíèé σzz (5 ñòîëáåö). Ðàñ÷åòíîìó âðå-
ìåíè t ñîîòâåòñòâóåò íåêîòîðàÿ äåôîðìàöèÿ ε. Òî åñòü, åñëè íåîáõîäèìî
ïîñìîòðåòü ñòðóêòóðó ïðè äåôîðìàöèè ε=0.019 â ïðîãðàììå VMD íåîá-
õîäèìî âûáðàòü øàã ïî âðåìåíè 1900. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â VMD
ýòîìó ñîîòâåòñòâóåò øàã 19, ïîñêîëüêó çàïèñü îñóùåñòâëÿåòñÿ ðàç â 100
øàãîâ. Ïîÿñíåíèÿ äàíû íà ðèñ. 5 (ñîîòâåòñòâèå äåôîðìàöèè è âðåìåíè
âûäåëåíî êðàñíîé ðàìêîé).

• Èñïîëüçóÿ ôàéë tension.txt ïîñòðîèòü ãðàôèê çàâèñèìîñòè òðåõ
êîìïîíåíò íàïðÿæåíèÿ (3, 4, 5 ñòîëáöû) îò äåôîðìàöèè (2 ñòîë-
áåö). Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 6. Äîáàâüòå ãðàôèê â îò÷åò.

• Â ïðîãðàììå VMD îòêðîéòå ôàéë Ni_tensile.lammpstrj. Çàäàéòå
ïàðàìåòðû äëÿ èçîáðàæåíèÿ êàê â çàäàíèè 3. Ñîõðàíèòå èçîáðà-
æåíèå ñòðóêòóðû ïðè t=100 (ε=0.01 (1%)); t=10000 (ε=0.1 (10%));
t=11300 (ε=0.113 (11.3%)); à òàêæå â êîíå÷íûé ìîìåíò âðåìåíè.
Íà ðèñ. 6 ýòè òî÷êè îòìå÷åíû íà êðèâîé íàïðÿæåíèå-äåôîðìàöèÿ.
Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 7.
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Ðèñ. 5: Ôàéë tension.txt.

Ðèñ. 6: Ãðàôèê çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèÿ îò äåôîðìàöèè.

• Îòêðîéòå â ïðîãðàììå OVITO ôàéëû, ñîäåðæàùèå ñâåäåíèÿ î ïî-
òåíöèàëüíîé ýíåðãèè êàæäîãî àòîìà (en.*.dump) (øàã 1). Çàäàéòå
Color coding (øàã 2). Äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ â îò÷åòå âûáåðèòå èçîá-
ðàæåíèå Perspective è äàëåå ðàññìàòðèâàéòå èìåííî åãî, à íå âñå 4
âèäà ïðîåêöèé. Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 8. Êàê è â VMD, â ïðîãðàì-
ìå OVITO ñòðóêòóðà ïîêàçàíà êàæäûå 100 øàãîâ, ñëåäîâàòåëüíî
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Ðèñ. 7: Ñòðóêòóðà íàíîâîëîêíà.

åñëè t=10000 â ôàéëå tension.txt, â OVITO ýòî 100. Ïðåäñòàâüòå
â îò÷åòå èçîáðàæåíèå ñòðóêòóðû ïðè t=0; t=10000, t=11300 è â
êîíå÷íûé ìîìåíò âðåìåíè. Øêàëó èçìåíåíèÿ ýíåðãèè òàêæå íåîá-
õîäèìî ïðåäñòàâèòü íà ðèñóíêå. Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 9.

• Îòêðîéòå â ïðîãðàììå OVITO ôàéëû, ñîäåðæàùèå ñâåäåíèÿ î ðàñ-
ïðåäåëåíèè íàïðÿæåíèé íà àòîìàõ (stress.*.dump). Èçìåíèòå êîì-
ïîíåíòó íàïðÿæåíèé (øàã 1 íà ðèñ. 10) íà εxx (c_mypress[1]), ïî-
ñêîëüêó ôàéë stress.*.dump ñîäåðæèò âñå øåñòü êîìïîíåíò íàïðÿ-
æåíèé è ïî óìîë÷àíèþ îòêðûâàåò ïîñëåäíþþ êîìïîíåíòó. Äàëåå
èçìåíèå öâåòîâóþ ïàëèòðó. Â ïðèìåðå, ïîêàçàííîì íà ðèñ. 10 âû-
áðàí òèï ïðåäñòàâëåíèÿ Magma (øàã 2 íà ðèñ. 10). Âû ìîæåòå âû-
áðàòü ëþáîé, îòëè÷àþùèéñÿ îò òîãî, ÷òî áûë èñïîëüçîâàí ïðè èçîá-
ðàæåíèè ýíåðãèè. Îáÿçàòåëüíî îáíîâèòå äèàïàçîí çíà÷åíèé íàïðÿ-
æåíèé, ïîòîìó, ÷òî ïî óìîë÷àíèþ îí ðèñóåò äèàïàçîí ïîñëåäíåé
êîìïîíåíòû. Äëÿ îáíîâëåíèÿ íàæìèòå Adjust range (øàã 3 íà ðèñ.
10). Ïðåäñòàâüòå â îò÷åòå èçîáðàæåíèå ñòðóêòóðû ïðè t=0; t=5000,
t=7500, t=10000, t=11300 è â êîíå÷íûé ìîìåíò âðåìåíè. Øêàëó èç-
ìåíåíèÿ ýíåðãèè òàêæå íåîáõîäèìî ïðåäñòàâèòü íà ðèñóíêå. Ïðè-
ìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 11.

6. Âûâîä.
Íàïèøèòå âûâîä íà îñíîâå àíàëèçà ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Â âû-

âîäå äîëæíà áûòü îïèñàíà êðèâàÿ íàãðóæåíèå-äåôîðìàöèÿ. Ñäåëàíî çà-
êëþ÷åíèå î òîì, ÷òî ïðîèçîøëî ñ ìàòåðèàëîì (ïðîèçîøëî ëè ðàçðóøå-
íèå? íàñòóïèë ëè ìîìåíò ïëàñòè÷åñêîãî òå÷åíèÿ?). Âûâîä äîëæåí ñî-
äåðæàòü îòâåòû íà âîïðîñû: êàê ñâÿçàíî ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé
ýíåðãèè íà àòîì è ó÷àñòêà íà äåôîðìàöèîííîé êðèâîé? Êàê áûëè îïðåäå-
ëåíû õàðàêòåðíûå òî÷êè â êîòîðûõ ïîñòðîåíî èçîáðàæåíèå ñòðóêòóðû?
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×òî ïðîèñõîäèò ñ ðàñïðåäåëåíèåì íàïðÿæåíèé? ×òî ïðîèçîøëî ñî ñòðóê-
òóðîé â ìîìåíò âðåìåíè t=10000, à ÷òî â ìîìåíòû t=11300 è t=13000?
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Êîíòðîëüíûå âîïðîñû

1. ×òî òàêîå íàíîâîëîêíî?
2. Â ÷åì ïðåèìóùåñòâà è íåäîñòàòêè íàíîâëîêîí ïî ñðàâíåíèþ ñ îáú-

åìíûìè ìàòåðèàëàìè?
3. Ïî÷åìó ìåíÿþòñÿ ìåõàíèçìû äåôîðìàöèè ïðè ðàñòÿæåíèè íàíî-

âîëîêîí â îòëè÷èå îò îáúåìíîãî ìàòåðèàëà?
4. Êàêèå ôàêòîðû ìîãóò âëèÿòü íà ïðîöåññ ðàçðûâà íàíîâîëîêîí?
5. Êàêîâî âëèÿíèå ðàçìåðà íà äåôîðìàöèîííîå ïîâåäåíèå íàíîâëî-

êîí?
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Ðèñ. 8: Èñïîëüçîâàíèå OVITO.
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Ðèñ. 9: Ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè íà àòîì.

Ðèñ. 10: Èñïîëüçîâàíèå OVITO.
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Ðèñ. 11: Ðàñïðåäåëåíèå íàïðÿæåíèé εxx â ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè.
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