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В ходе процесса термического воздействия необходимо понимать следующее: данным

процессом является изменение микроструктуры металла, при воздействии на него температурны,
в результате чего формируются физико-химические свойств металла [1]. Метод компьютерного
моделирования дает возможность виртуального проведения эксперимента, при котором
возможно не только создавать, но и развивать сложную систему в виртуальной среде без затрат.  

В прямоугольной системе координат размер вычислительной единицы находится в трех
ортогональных кристаллографических направлениях, совпадающих с осью. Далее формируется
базовая ячейка, формируется массив частиц, соответствующий ОЦК-решетке, и его трансляция
заполняет весь заданный объем. В данном исследовании функция межчастичного
взаимодействия применялся потенциал. Расчеты выполняются в пакете XMD и
визуализировались с помощью пакета визуализации OVITO [2]. 

Процесс моделирования состоял из двух этапов. На начальном этапе расчетная ячейка
подвергалась неравномерному нагреву в течение 10 пс модельного времени. После чего следовал
второй этап, заключающийся в неравномерном охлаждении в течение 20 пс, при котором
температура расчетной ячейки. После того как локальная температура расчетной ячейки на этапе
нагрева начинает превышать температуру плавления происходит фазовый переход и в ячейке
формируется граница раздела твердой и жидкой фазы. Последующее повышение температуры
приводит к, отслоению частиц. Этап охлаждения сопровождается локализацией областей
разряжения, сформированных на предыдущем этап нагрева, их коалесценцией и образованием
сферических пор. Следует отметить, что пустоты, образовавшиеся в ячейках при моделировании,
исчезают при q ≤ 3,5 МВт/см2. Такого рода недостатки подлежат дальнейшему проведению
исследований. 

Быстропротекающие процессы в твердых телах на сегодняшний день успешно изучаются с
помощью методов компьютерного моделирования. Было обнаружено, что в поверхностном слое
после прекращения внешнего воздействия свободный объем локализуется в виде группы пор,
которые растворяются в процессе усадки. Стабилизировать данные поры можно путем
увеличения скорости охлаждения расчетной ячейки. 

Работа выполнена в рамках государственного задания: 0809-2021-0013. 
 

1. Маркидонов А.В., Гостевская А.Н., Громов В.Е., Старостенков М.Д., Зыков П.А. Моделирование
структурных изменений в поверхностном слое деформированного ОЦК-кристалла при кратковременном
внешнем высокоинтенсивном воздействии // Деформация и разрушение материалов. 2022.№ 8. С. 2-8.
2. Stukowski A. V isualization and analysis of atomistic simulation data with OV ITO – the Open V isualization 
Tool // Modelling and Simulation Materials Science and Engineering. 2010. V .18. 015012.


