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Особенности математического моделирования динамических процессов
 в твердых телах с микроструктурой

А. А. МОЧАЛОВ, К. Д. ЕВФИМКО, Н. А. ШАПОВАЛ

Национальный университет кораблестроения им. адмирала Макарова

Рассмотрены особенности математического моделирования динамических процессов в твердых телах,
имеющих кристаллическую структуру. Описана модель процесса смещения атомов в твердом теле под
действием внешней силы.

Розглянуто особливості математичного моделювання динамічних процесів у твердих тілах,  що мають
кристалічну структуру. Описано модель процесу зсуву атомів у твердому тілі під дією зовнішньої сили.

The features of dynamic processes mathematical modeling in solids with a crystalline structure are stdudied. The
model of atoms displacement in solids under the influence of an external force is presented.

В настоящее время не существует уравнения
состояния твердых тел, связывающего основные фи-
зические величины и термодинамические параметры,
при помощи которого возможно было бы адекватно
описать прочностные свойства материалов; динамику
распространения тепловых и механических возмуще-
ний, учитывая влияние взаимосвязь теплофизических
величин и динамику их изменения. Кроме того, все
существующие физические величины, описывающие
прочностные и теплофизические свойства материа-
лов, получены на базе теории сплошных сред [1].

Теория сплошных сред предполагает, что мас-
са тел равномерно распределена по всему объему
вещества. Физические величины, полученные экспе-
риментально на базе этой теории, справедливы толь-
ко для квазистационарных условий. Использование
их при расчетах быстропротекающих процессов не
дает истинной картины, так как многие физические
величины существенно зависят от скорости протека-
ния процесса.Так, известно, что прочность материа-
лов возрастает с увеличением скорости деформации
[2].

Например, если струю жидкости рассекать
предметом, движущимся с большой скоростью, то
она разрушается как твердое тело, будто она состоит
из твердой стекловидной массы. Осколки имеют ост-

рые края, спустя определенный промежуток времени
они принимают каплевидную форму. В тоже время
твердое тело при больших скоростях деформации
(сварка взрывом)  ведет себя как жидкость в некото-
рых: металлическая байка и подложки проникают
друг в друга формируя цепочку вихрей. При этом
температура в процессе скоростной деформации на
1000 � K ниже температуры плавления этих метал-
лов[3]. (рис. 1)

Рис 1. Цепочка вихрей, образующихся при
сварке взрывом
Из этого следует, что жидкость при больших скоро-
стях деформации может вести себя как твердое тело,
а твердое тело - как жидкость.

Особенности такого поведения различных ма-
териалов зависят от сил межатомного взаимодейст-
вия. Силы межатомного взаимодействия не в состоя-
нии перенести атомы в новое устойчивое состояние
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мгновенно, так как переходный процесс, в зависимо-
сти от величины и скорости воздействия, может про-
исходить по экспоненциальному или по закону зату-
хающих колебательний. На макроуровне описать
силы межатомного взаимодействия практически не-
возможно. Следовательно, для описания сил меж-
атомного взаимодействия необходимо перейти к
атомным структурам и исследовать влияние внешних
воздействий непосредственно на кристаллическую
структуру вещества.

Поскольку любое кристаллическое твердое
вещество состоит из определенных микроструктур-
ных единиц – ячеек кристаллической решетки. Они, в
свою очередь, состоят из атомов и молекул, взаимо-
действующих между собой, что формирует вид дан-
ной структурной единицы и определяет ее физиче-
ские свойства. Если мы будем знать, как ведет себя та
или иная структурная единица вещества под действи-
ем различных возмущений (механических, тепловых,
электромагнитных), мы сможем прогнозировать по-
ведение данного твердого тела при различных видах
внешних динамических воздействий. Но при этом
необходимо учитывать, что масса структурной еди-
ницы не распределена равномерно по ее объему, а
локализована в конкретных точках, узлах кристалли-
ческой решетки. Несмотря на это, интегральные тер-
модинамические характеристики, такие как плот-
ность ρ, удельная теплоемкость с, теплопроводность
λ, относительная деформация механическая δ и теп-
ловая δТ, должны полностью соответствовать инте-
гральным характеристикам структурной единицы
данного вещества, что дает возможность исследовать
влияние различных внешних воздействий на струк-
турную единицу, определить особенности межатом-
ного взаимодействия атомов и молекул входящих в
данную структурную единицу.

Взаимодействие атомов и молекул в струк-
турной единице зависит от множества факторов: от
несимметричного строения молекул, поляризации
атомов и молекул под действием собственных элек-
трических полей, которые в свою очередь изменяют-
ся при различных внешних воздействиях, от взаимо-
действия обусловленного колебательными движе-
ниями зарядов в атомах и молекулах (эти колебания
порождают колебания зарядов в других атомах и мо-
лекулах, при чем сила взаимодействия существенно
зависит от разности фаз колебаний). Силы взаимо-
действия между атомами и молекулами имеют слож-
ную природу, и на данном этапе развития науки на
базе существующих методов экспериментального
исследования материалов не удается непосредственно
исследовать природу каждой из сил межатомного
взаимодействия. Поэтому в настоящее время для ис-
следования динамического воздействия на структур-
ную единицу используются различные эмпирические
и теоретические методы, в частности метод динамики
частиц [4,7], который базируется на потенциалах
взаимодействия частиц (М-Джоксона, Морзе, приве-
денного потенциала и т.д.). Однако при математиче-
ском моделировании межатомного взаимодействия
атомов структурной единицы лучше всего пользо-
ваться понятием коэффициента жесткости межатом-
ных связей, который связан с потенциалом взаимо-
действия следующим образом [5]
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( )dk  - коэффициент жесткости межатомных связей
от относительной деформации;
П(δ) – потенциал межатомного взаимодействия,
функция от относительной деформации структурной
единицы δ.

Для вычисления коэффициента межатомной
жесткости металлов лучше пользоваться потенциа-
лом Морзе [5,7] решив дифференциальное уравнение
(1), получим зависимость коэффициента жесткости
межатомного взаимодействия, как функцию от отно-
сительной деформации δ.
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      А – постоянная для данного вещества,

0

0
r

rr -
=d  - относительное изменение межатомно-

го расстояния,
     r, r0 – расстояние между атомами при внешнем
воздействии, тоже в отсутствии внешних воздействий
при Т0=0 К (постоянная величина для данного веще-
ства, определяется экспериментально при температу-
ре вещества близкой к абсолютному нулю, методом
гаммаскопии, либо нейтронного облучения);
      k0 – коэффициент жесткости межатомных связей
при отсутствии внешних воздействий при КТ 0» .

Величина r, входящая в относительное изме-
нение межатомного расстояния, в свою очередь зави-
сит от величины результирующей деформирующей
силы, количество тепла поглащеного или выделивше-
гося в структурной единице, и, как следствие, от тем-
пературы Т, давления р.

Зависимость относительной деформации меж-
атомного расстояния от термодинамических парамет-
ров р, Т записывается выражением
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где β – коэффициент линейного расширения;
      kр - коэффициент линейной сжимаемости;
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где a, b постоянные для данного вещества [6].
Для исследования относительного смещения

атомов в структурной единице под действием внеш-
них воздействий, запишем уравнение Ньютона, в
приращениях относительной деформации, для і-го
атома структурной единицы при взаимодействии с k-
м атомом [7]
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где mi – масса і-го атома;
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ξ – коэффициент диссипации энергии при деформа-
ции (смещении атома);

)( ikikk d&D  - коэффициент жесткости межатомной
связи между i-м и k-м атомами;
Fx(t) – внешнее воздействие в направлении оси х,
действующее на первую грань структурной единицы;

)cos( xxid&D , )cos( yyid&D , )cos( zzid&D - направляю-
щие косинусов по соответствующим координатным
осям x, y, z.

Данную систему уравнений для N атомов
структурной единицы необходимо дополнить взаи-
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го, mjik dd
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Если структурную единицу представить в ви-

де периодической цепочки из приведенных масс,
находящихся в атомарных плоскостях ячейки, на
которую действуют с силой f, система уравнений (1-
5) упростится.
Результаты расчета переходного процесса движения
приведеных масс под действием различных внешних
сил показаны на рис.2.

Рис. 2. Переходный процесс смещения атомарных плоскостей в ГЦК структурной единице под действием
внешней силы f.



Мочалов А. А., Евфимко К. Д., Шаповал Н. А.32

Характер переходного процесса, приведенных
масс находящихся в атомарных плоскостях структур-
ных единиц, показанный на рис.2 подтверждается
реальными событиями, описывающимися при земле-
трясениях. Сначала идет первая волна с большой
магнитузой, за ней спустя определенный промежуток
времени, идет волна с меньшей магнитузой и так
далее, пока переходный процесс не заканчивается.

Используя модель [7] периодической  цепочки
из приведенных масс атомарных плоскостей струк-
турной единицей вещества, можно вычислить ско-
рость распространения упругих волн сжатия в этом
веществе. Сравнивая ее со скоростью звука, получен-
ной экспериментально, можно, решив обратную зада-
чу, получить значение постоянной А, которая входит
в потенциал межатомного взаимодействия и коэффи-
циент жесткости данного материала. В работе [7], на
базе переходных процессов приведенных масс ато-
марных плоскостей структурных единиц вычислена
скорость распространения в железе, которая состави-
ла 3300 м/с (возмущение считалось достаточным,
если смещение масс атомарных плоскостей достигало
0,5%). Если использовать результаты приведенных на
рис.2  для вычисления скорости звука в веществе,  то
необходимо вычислить среднеинтегральную скорость
за переходный процесс

ò u×=u
перt

0пер
зв dt)t(

t
1

.

Результаты приведены на рис. 2, можно получить
используя способ регистрации распространения воз-
мущений [8], который даст возможность регистриро-
вать импульсы сжатия на входе и выходе из образца,
их отражение от свободных концов материала. Ана-
лизируя результаты, в реальном времени можно по-
лучить зависимость коэффициента рассеивания энер-
гии ξ, скорость распространения упругих волн, пе-
риодичность максимумов. Зная эти параметры, с ис-
пользованием выражений (1-5) с учетом [7], можно
решить обратную задачу, которая позволяет найти
величину ξ, k(t). Зная зависимости k(δ) и δ(t) исполь-
зуя выражение (3), дает возможность вычислить зна-

чение А, для данного материала и как следствие по-
тенциал межатомного взаимодействия П(δ), а при
известной зависимости δ(t), можно получить зависи-
мость П(δ,t), для данного материала, в реальном вре-
мени.
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