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В статті за допомогою аналітичних розрахунків та комп’ютерного моде-
лювання розглянута можливість утворення каналів в’язко-пластичної 
течії речовини в бездислокаційних нанокристалах з ГЦК- та ОЦК-криста-
лічними ґратницями, що знаходяться в механічному полі. Показано, що 

атоми, які коливаються в ланцюжках, розташованих в ділянках концен-
трації напруг, можуть створювати вакансії, що призводить до утворення 

впорядкованої структури, яка складається з вакансійних дефектів. Така 

структура може розглядатися як зародки каналів в’язко-пластичної (гід-
родинамічної) течії речовини, яка призводить до локалізованої в них пла-
стичної формозміни. Моделювання проводили методом молекулярної ди-
наміки з використанням грід-технології. 

Ключові слова: деформація, кристал, вакансія, канали гідродинамічної 
течії, концентрація напруг, молекулярна динаміка, моделювання. 

The capacity of viscous-plastic flow canals origination in dislocation-free 

nanocrystals with face-centred and cubic-centred crystal lattices, located in 

mechanical field, is revealed by analytical calculations and computer simula-
tion. As shown, the atoms in chains, located in regions of stress concentra-
tion, during vibrations may to create the vacancies. It promotes to formation 

an ordered structure of vacancy defects. Such structure can be considered as 
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nucleus of hydrodynamic flow canals, which leads to localization of plastic 

deformation in them. Modelling is carried out by the molecular dynamics 

method using grid-technology. 

Key words: deformation, crystal, vacancy, hydrodynamic flow canals, con-
centration of stresses, molecular dynamics, simulation. 

В статье с помощью аналитических расчётов и компьютерного моделиро-
вания рассмотрена возможность образования каналов вязко-пластическо-
го течения вещества в бездислокационных нанокристаллах с ГЦК- и ОЦК-
кристаллическими решётками, находящихся в механическом поле. По-
казано, что колеблющиеся в цепочках атомы в участках концентрации 

напряжений могут создавать вакансии, что приводит к образованию упо-
рядоченной структуры, состоящей из вакансионных дефектов. Такая 

структура может рассматриваться как зародыши каналов вязко-пласти-
ческого (гидродинамического) течения вещества, приводящего к локали-
зованному в них пластическому формоизменению. Моделирование прово-
дили методом молекулярной динамики с использованием грид-тех-
нологии. 

Ключевые слова: деформация, кристалл, вакансия, каналы вязко-плас-
тического (гидродинамического) течения, концентрация напряжений, 

молекулярная динамика, моделирование. 

(Отримано 20 вересня 2019 р.; остаточн. варіант — 16 січня 2020 р.) 
  

1. ВСТУП 

У наших попередніх дослідженнях [1, 2] та ін. ми показали, що при 

гальмуванні або при повній відсутності дислокаційного ковзання 

кристалічні метали та стопи, що знаходяться далеко від термоди-
намічної рівноваги, можуть деформуватися шляхом в’язко-плас-
тичної течії, яка локалізується в каналах з рихлою аморфною стру-
ктурою. Густина речовини в таких каналах істотно нижче густини 

вихідного кристала, що дозволило нам представити їх структуру у 

вигляді кристалічної, яка сильно спотворена вакансіями та вакан-
сійними конгломератами [1, 2]. Проте виникає питання: звідки бе-
руться вакансії, якщо в’язко-пластичній (гідродинамічній) течії не 

передує дислокаційне ковзання? Ми спробували відповісти на це 

питання за допомогою моделювання нанозразків методом молеку-
лярної динаміки при впливі на них енергетичними полями з різною 

інтенсивністю. 
 Відомий факт, що далеко від термодинамічної рівноваги можливі 
процеси утворення структури (самоорганізація) системи в енергети-
чному полі [3–5] та ін. Тобто, цікавим є саме фізичний механізм са-
моорганізації структури кристалічного матеріалу, що призводить до 

його пластичної формозміни. Ми змогли показати, що за певних 

умов може виникати упорядкована структура, що складається з ва-
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кансій. Така структура призводить до появи в мікрооб’ємах, так 

званих атом-вакансійних станів [6]. Останні, в свою чергу, є зарод-
ками гідродинамічних каналів, по яких відбувається локалізована в 

об’ємі в’язко-пластична течія речовини. В даній роботі розглянуто 

варіант самоорганізації деформованого кристала, та показана мож-
ливість гідродинамічної формозміни кристалічного матеріалу без 

участі дислокацій та інших дефектів кристалічної будови за умов, 
коли система знаходиться далеко від термодинамічної рівноваги. 
 Було проведено комп’ютерне моделювання поведінки бездефект-
них металевих нанокристалів з ГЦК- і ОЦК-кристалічними ґрат-
ницями в механічному полі. Моделювання було проведено за допо-
могою методу молекулярної динаміки, який детально описаний в 

[7] та застосовано EAM-потенціал [8, 9]. В якості досліджуваного 

матеріалу були обрані нанокристали золота, розміром 6,4×6×1,6 

нм3
 і орієнтацією <010> {010}, а також ванадію, розміром 6,4×6×1,6 

нм3
 і орієнтацією <010> {001}. Умови навантаження представляли 

собою статичне одновісне навантаження до ступеню деформації 
≅13,5%. Для моделювання, а також подальшої обробки результатів 

та їх візуалізації використовувалося програмне забезпечення 

LAMMPS і Ovito [10–12]. 

2. МОДЕЛЮВАННЯ 

В якості зразків для дослідження були обрані бездефектні нанокри-
стали Au і V з ідеальною ґратницею. Для аналізу стану кристаліч-
ної ґратниці в процесі моделювання статичної деформації зразка 

використовувався метод CNA [7]. Суть даного методу полягає в дос-
лідженні взаємного розташування атомів і їх найближчих сусідів, 
співвідносячи їх з певними типами кристалічних ґратниць. Оскі-
льки основною метою моделювання було дослідження розвитку де-
фектної субструктури, то для візуалізації результатів вибиралися 

лише ті атоми, які відносились до дефектів. 
 На рисунку 1 наведено результат моделювання для нанокриста-
лів золота і ступеня деформації ≅3,4%. Сірими точками в об’ємі 
зразка позначено точкові дефекти. Ці точкові дефекти являють со-
бою атом-вакансійні стани або вакансії. Як вже було показано в [7] 

атом-вакансійні стани в повній мірі володіють властивостями кла-
сичних точкових дефектів. 
 Дефектна субструктура при невеликих ступенях деформації не 

має конкретної локалізації, тобто дефекти розповсюджені хаотично 

і рівномірно по всьому об’єму зразка. 
 При збільшенні ступеня деформації до ε = 4,7% (рис. 2) дефекти 

починають займати впорядковане положення та локалізуються у 

групи. При подальшому збільшенні ступеня деформації до 

ε ≅ 8%(рис. 3) спостерігається ще більша локалізація дефектів та 
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розташування їх в місцях найбільшої концентрації напружень. 
 Скупчення такого роду дефектів у великих кількостях можуть 

утворювати локальні зони, в яких інтенсифікуються деформаційні 
процеси, утворюючи канали гідродинамічної течії. 
 Для дослідження еволюції дефектної субструктури, окрім якіс-

 

Рис. 2. Розподіл дефектів в об’ємі зразка з Au; орієнтація <010>{010}; ε ≅ 

≅ 4,7%. 

Fig. 2. Distribution of defects in the volume of the Au sample; orientation 

<010> {010}; ε ≅ 4.7%. 

 

Рис. 1. Розподіл дефектів в об’ємі зразка з Au; орієнтація <010>{010}; ε ≅ 

≅ 3,4%. 

Fig. 1. Distribution of defects in the volume of the Au sample; orientation 

<010> {010}; ε ≅ 3.4%. 
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ного аналізу, використовувався також кількісний аналіз наступних 

параметрів: значення тиску вздовж головних осей відносно ступеня 

деформації, мікронапруги, температура тощо. 
 На рисунку 4 наведено розподіл усереднених по всіх атомах зна-

 

Рис. 3. Розподіл дефектів в об’ємі зразка з Au; орієнтація <010>{010}; ε ≅ 

≅ 8%. 

Fig. 3. Distribution of defects in the volume of the Au sample; orientation 

<010> {010}; ε ≅ 8%. 

 

Рис. 4. Розподіл усереднених по всіх атомах значень внутрішнього тиску 

вздовж головних осей (ГЦК-ґратниця). 

Fig. 4. Distribution of internal pressure values averaged over all atoms along 

the principal axes (f.c.c. lattice). 
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чень внутрішнього тиску в модельованих нанокристалах вздовж 

головних осей. Зміни значень тиску описують зміни напружень, які 
виникають в нанокристалі під час навантаження. Можна відзначи-
ти різкі зміни значень тиску, що говорить про «стадійність» проце-
су деформації за рахунок еволюції ансамблю точкових дефектів. 
Зміцнення зразка змінюється поступовим знеміцненням і знову по-
дальшим зростанням мікронапруг. Зміни можуть свідчити про змі-
ну характеру еволюції дефектних утворень.  

 Початкове зростання тиску можна пояснити пружною деформа-
цією кристалічної ґратниці, коли після досягнення першого макси-
муму відбувається релаксація внаслідок утворення точкових дефек-
тів, хаотично розташованих в об’ємі нанокристалу, що призводить 

до зменшення усереднених напруг. Зі збільшенням ступеню дефор-
мації значення тиску зростають до нового максимуму, окремі хао-
тично розташовані дефекти локалізуються в місцях найбільших 

концентрацій напруг (по діагоналях нанокристалів та на їх перети-
ні), що призводить до загальної релаксації системи. Негативні зна-
чення, що виникають на початкових стадіях деформування, пояс-
нюються процесами врівноваження, які відбуваються на етапі поча-
ткової термалізації до кімнатної температури. Аналогічні дослі-
дження також проводилися для зразків з ОЦК-ґратницею (ванадій). 
 Зразки з ОЦК-ґратницею (рис. 5) демонструють подібну поведін-
ку, що свідчить про однаковий механізм розвитку деформації та 

еволюції структури незважаючи на різні типи кристалічних ґрат-
ниць. 

 

Рис. 5. Розподіл усереднених по всіх атомах значень внутрішнього тиску 

вздовж головних осей (ОЦК-ґратниця). 

Fig. 5. Distribution of internal pressure values averaged over all atoms along 

the principal axes (b.c.c. lattice). 
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3. ВИСНОВКИ 

У статті запропоновано механізм утворення каналів в’язко-плас-
тичної течії кристалічного матеріалу при відсутності в початковому 

стані дефектів кристалічної будови. За допомогою методу молеку-
лярної динаміки показано, що в матеріалі, який знаходиться під 

дією зовнішнього механічного поля, атоми в ділянках концентрації 
напружень, можуть утворювати точкові дефекти (атом-вакансійні 
стани [6]) і при деяких умовах може виникати локально-упоряд-
кована структура, що складається з дефектів. Подальша еволюція 

даної структури в свою чергу, може бути зародком гідродинамічних 

каналів, по яких відбувається локалізований в об’ємі в’язко-плас-
тична течія речовини. Отже, вакансійні дефекти кристалічної бу-
дови можуть зароджуватися і розмножуватися, утворюючи ділянки 

в’язко-пластичної течії кристалічного матеріалу, не тільки за до-
помогою дислокацій, а й при відсутності останніх. 
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