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Проведено компьютерное моделирование пластической деформации нанокристалла ГЦК 

меди в процессе одноосного растяжения в направлении [001] с использованием методов моле-
кулярной динамики и статической релаксации. Показано, что за пластическую деформацию 
ответственно термоупругое мартенситное превращение, решетка ГЦК перестраивается в ре-
шетку ГПУ. Установлены ориентационные соотношения контактирующих фаз. 
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Abstract. — Computer simulation of plastic deformation of FCC copper nanocrystal in the process of uniaxial 
tension in a direction [001] is performed by methods of molecular dynamics and a static relaxation. It is shown 
that thermoelastic martensite transformation is responsible for plastic deformation, FCC lattice is reconstructed 
into HCP lattice. Orientation relationship of contacting phases is identified. 
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Введение  

Процессы пластической деформации в массивных кристаллических материалах к настоя-
щему моменту детально изучены. Кинетику деформации кристаллов под нагрузкой, их способ-
ность к пластической деформации определяют процессы зарождения дислокаций, взаимодейст-
вия с локальными центрами и полем внутренних напряжений [Келли, Гровс, 1974]. В нанораз-
мерных объектах так же возможны процессы зарождения и беспрепятственного прохождения 
дислокаций в своих плоскостях скольжения под действием приложенной нагрузки. Однако, 
в связи с доминирующим влиянием поверхности трудно представить формирование устойчи-
вой дислокационной структуры в таких объектах. 

Еще одним механизмом пластического течения является мартенситное превращение, при 
котором деформация в направлении приложенной нагрузки достигается за счет перестройки 
атомной структуры путем перемещения когерентных границ раздела фаз.  

Поскольку теоретические и экспериментальные исследования наноразмерных материалов 
сопряжены с известными трудностями [Келли, Гровс, 1974], при  их изучении часто прибегают 
к методам компьютерного моделирования [Kadau et al., 2004; Zhao et al., 2009; Коноваленко 
и др., 2011; Лагунов, Синани, 2001; Лобастов, Шудегов, Чудинов, 2000; Норман, Стегайлов, 
Янилкин, 2007; Junge, Molinari, 2012].  

Атомистическое моделирование методом молекулярной динамики позволяет раскрыть ме-
ханизмы процессов, протекающих в наноматериалах под воздействием нагрузки, прогнозиро-
вать их эксплуатационные и функциональные характеристики. Так, в работе [Kadau et al., 2004] 
выполнены молекулярно-динамические исследования эволюции атомной структуры нанокри-
сталлического алюминия в условиях пластических деформаций; в [Zhao et al., 2009] изучено 
влияние размерных эффектов на механизмы деформации монокристалла меди, содержащего 
нанопору; в [Коноваленко и др., 2011] проведено молекулярно-динамическое моделирование 
зарождения и развития пластической деформации в кристаллите титана при одноосном растя-
жении с различными скоростями. В работе [Евтеев и др., 2006] показано, что пластическое 
формоизменение нанокристаллов железа ориентации [001] в условиях одноосного растяжения 
при Т = 300 К происходит путем последовательной серии термоупругих мартенситных превра-
щений. 

Данная работа посвящена изучению в рамках метода молекулярной динамики (МД) струк-
турных и фазовых превращений наноразмерного нитевидного кристалла ГЦК-меди ориентации 
[001] в условиях одноосного растяжения при температуре 300 К. 

Методика компьютерного эксперимента 

Исходная модель кристаллита ГЦК-меди содержала 20000 атомов и имела форму паралле-
лепипеда, длины ребер которого равнялись LX = LY = 23 Å, LZ = 359.69 Å. Методика МД расчета 
состояла в численном интегрировании уравнений движения с временным шагом 
t = 1.523×10-15 с по алгоритму Верле в скоростной форме [Verlet, 1967].  

Для описания взаимодействия атомов меди использовался метод погруженного атома [Daw, 
Baskes, 1983; Daw, Baskes, 1984]. В начальный момент времени атомам сообщались скорости со-
гласно распределению Максвелла для заданной температуры 300 К. Далее моделируемая система 
достигала состояния равновесия при постоянной температуре. Затем кристалл подвергался одно-
осному растяжению с постоянной скоростью деформации в направлении оси Z при заданной 
температуре. Этот процесс носил циклический характер и был разделен на следующие этапы: 
однородная мгновенная деформация на величину ∆ = 0.001, установление теплового равновесия 
в системе при постоянной температуре в течение 1000×t и последующий отжиг в адиабатиче-
ских условиях на протяжении 9000×t. Таким образом, продолжительность одного цикла состав-
ляла 10000×t, или 1.523×10–11 с, а средняя скорость деформации — 6.6×107 с–1. Чтобы убрать 
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влияние тепловых колебаний атомов на рассчитываемые характеристики, после каждого цикла 
систему методом статической релаксации  переводили в состояние с T = 0 K, предоставляя воз-
можность атомам занять равновесные положения в локальных потенциальных ямах.  

В процессе компьютерного эксперимента по изучению структурных превращений при од-
ноосной деформации кристалла ГЦК-меди осуществлялся непрерывный контроль за термоди-
намическими характеристиками системы, функцией радиального распределения атомов 
(ФРРА) (r), стереографическими проекциями основных кристаллографических направлений, 
а также проводился визуальный анализ расположения атомов. После проведения процедуры 
статической релаксации определялась средняя величина напряжения σ в направлении оси рас-
тяжения, а также средняя величина потенциальной энергии U0, приходящаяся на один атом. 

Результаты и их обсуждение 

Были построены зависимости напряжения σ и потенциальной энергии U0 модели нанокри-
сталла меди ориентации [001] от деформации ε при температуре Т = 300 K (см. рис. 1). Харак-
тер этих зависимостей, существенно отличающийся от подобных зависимостей для массивных 
монокристаллов [Губкин, 1961], позволяет выделить несколько стадий упругой и пластической 
деформации (I–IV на рис. 1). 

 

Рис. 1. Зависимость напряжения σ в направлении оси растяжения от деформации ε при T = 300 K (a); за-
висимость потенциальной энергии системы U0, приходящейся на один атом, от деформации ε (b) 

Линейно возрастающий характер зависимости σ от ε на стадии I соответствует упругой де-
формации ГЦК-меди ориентации [001]. При деформациях, соответствующих стадии II, в кри-
сталле происходит фазовый переход, стимулированный упругими напряжениями. С помощью 
анализа положения пиков на ФРРА (см. рис. 2) и метода анализа общих ближайших соседей 
[Faken, Jonsson, 1994] было установлено, что новая фаза имеет ГПУ структуру.  
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На рисунке 2 приведены две ФРРА: для исходной ГЦК-фазы и образовавшейся ГПУ-фазы; 
пики ФРРА соответствуют кратчайшим межатомным расстояниям в указанных направлениях. 

 

Рис. 2. Функции радиального распределения атомов (r) ГЦК и ГПУ фаз при ε = 0.074  

Зарождение новой ГПУ-фазы произошло при ε = 0.074 (см. рис. 3), а полностью пере-
стройка завершилась при ε = 0.148. Упругая деформация, соответствующая «зубу текучести» 
при ε = 0.074 и  = 3.7 ГПа, переходит в пластическую деформацию в результате резкого сброса 
напряжения. (Уход кривой (ε) в область отрицательных значений объясняется инерционными 
эффектами). 

Для определения ориентационных соотношений были построены стереографические про-
екции основных направлений ГЦК и ГПУ решеток (см. рис. 4). Выполняются следующие ори-
ентационные соотношения: (001)ГЦК || (0001)ГПУ, [010]ГЦК || [ 0121 ]ГПУ. Небольшое отклонение, 
на величину ~1.5º, от точного выполнения приведенного соотношения связано с наблюдаемы-
ми в ходе эксперимента локальными изгибами образца на границах раздела фаз.  

 

Рис. 3. Область когерентного сопряжения ГЦК и ГПУ фаз при ε = 0.074 

Для иллюстрации процесса перестройки структуры при данном фазовом переходе из мо-
дели был выделен фрагмент структуры в области исходной ГЦК-фазы (рис. 5а) и фрагмент, 
образованный теми же атомами после перехода в ГПУ-фазу (рис. 5b). Из рисунка 5 видно, что 
фазовый переход носит мартенситный характер и его формально можно разбить на два этапа: 
деформацию Бейна и взаимное смещение базисных плоскостей в направлении [100]. Дефор-
мация Бейна характеризуется растяжением решетки в направлениях [100] и [001] на величину 

3 / 2 1 0.22   и ( 2 / 3 1 / 2) / (1 / 2) 0.15   соответственно и сжатием в направлении 

[010] на величину 1 2 / 2 0.29.   В результате в каждой плоскости (001) формируется атом-
ная структура в виде правильных шестиугольников (атомы 1–6). Отметим, что рассчитанная 
величина пластической деформации растяжения 0.15   в направлении [001] практически 
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совпадает с величиной деформации ε = 0.148, при которой завершается вторая стадия де-
формации. 

 

Рис. 4. Стереографические проекции основных направлений для ГЦК и ГПУ фаз 

Взаимные сдвиги базисных плоскостей сводятся к поочередному смещению каждой атом-

ной плоскости (001) в направлениях [100] и [ 001 ]на величину / (2 3) 0.74ГПУa  . В результате 

чередование координатных атомных плоскостей ...АВАВ  исходной ГЦК-структуры сменяется 
чередованием базисных плоскостей ' ' ' '....А В А В  гексагонального кристалла. При этом атомы 
каждого слоя оказываются в позициях треугольных «лунок» соседних слоев.  

Отметим, что взаимное смещение атомных плоскостей не сопровождается макроскопической 
деформацией, поэтому вклад в деформацию растяжения обеспечивает только деформация Бейна. 

Таким образом, при одноосном растяжении нитевидного нанокристалла меди ориентации 
[001] пластическая деформация происходит не путем зарождения и перемещения дислокаций, 
а вследствие термоупругого мартенситного превращения кристалла ГЦК в ГПУ путем движе-
ния когерентной границы раздела в направлении исходной фазы. 

 
(a) (b) 

Рис 5. Фрагмент модели в исходной ГЦК-фазе (a) и после перестройки в ГПУ-фазу (b) 

На стадии III (ε = 0.148–0.184) происходит упругая деформация кристалла ГПУ-меди, де-
формационная кривая линейно возрастает. На стадии IV образуется шейка, происходит утоне-
ние образца и при ε = 0.311 он разрушается. Деформация на этой стадии носит локальный ха-
рактер. Методом анализа общих ближайших соседей было установлено, что в области шейки 
вновь появляется ГЦК структура, которая сохраняется вплоть до разрушения. 



Т. А. Золотых, А. Т. Косилов, В. В. Ожерельев 

 ____________________ КОМПЬЮТЕРНЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ И МОДЕЛИРОВАНИЕ ____________________  

230 

Заключение 

В отличие от массивных монокристаллов ориентации [001], пластическая деформация ко-
торых в условиях одноосного растяжения происходит за счет движения дислокаций, одноосное 
растяжение нанокристаллов меди той же ориентации сопровождается бездиффузионным фазо-
вым превращением мартенситного типа: плоскость (001) исходной ГЦК фазы переходит в ба-
зисную плоскость (0001) ГПУ фазы. Перестройка решетки включает два этапа: деформацию 
Бейна и смещения базисных плоскостей в направлении [100]. Наблюдаемые особенности пла-
стического формоизменения нанокристаллов являются проявлением размерного эффекта. 
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