Молекулярно-динамический расчет прохождения ударной волны по нанокристаллу
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В последние годы наблюдается бурное развитие нанотехнологий, которые определят не только основу технологий XXI века, но и приведут к коренным изменениям в промышленности и социальной жизни. Под нанотехнологиями понимают создание и использование материалов и устройств на основе структур, размеры которых, хотя бы по одному измерению были менее 100 нм (или 1000 А). Это обусловило и актуальность исследований процессов в наноструктурах, вызванных внешними термомеханическими воздействиями.

Настоящая работа посвящена исследованию прохождения ударной волны, вызванной компрессионным воздействием на свободную атомную плоскость наноструктуры в широком диапазоне внешних напряжений. 
Необходимо отметить ряд особенностей, возникающих при исследовании динамических явлений в наноструктурах. Во-первых, это масштабы в пространстве: характерные размеры наноструктур изменяются в пределах от 10 до 1000 А. Во-вторых, определяющие процессы имеют длительность от долей периода молекулярных колебаний и колебаний атомов в кристаллических структурах, что составляет порядка 10-14 с, до времени прохождения волны возмущения по характерному масштабу в пространстве, т.е. до 10-9 с. Такие пространственно-временные масштабы динамических явлений обусловливают сложность проведения их экспериментального исследования, по крайней мере, в настоящее время. 
В пространственно-временных интервалах, приведенных выше, могут быть использованы подходы квантовой механики для расчета электрических, электромагнитных и оптических свойств наноструктур, и метод молекулярной динамики (ММД) для исследования термомеханических процессов и расчета соответствующих характеристик, а также явлений, в которых можно пренебречь квантовыми эффектами. 

Этот метод позволяет, только лишь на основании знания потенциала взаимодействия между атомами системы, который рассчитывается методами квантовой механики, получить максимальную информацию о ней - наборе координат и импульсов всех атомов в произвольный момент времени.

Поставленная проблема решалась на конкретном примере медного кластера, имеющего форму прямоугольного параллелепипеда. Для описания межатомного взаимодействия использован широко апробированный многочастичный потенциал Воутера для металлов. Первоначально атомы находились в узлах идеальной кристаллической ГЦК - решетки. Затем, с помощью метода искусственной вязкости, находились координаты и импульсы системы в состоянии глобального минимума потенциальной энергии («охлаждение» системы). Далее найденные значения координат и импульсов использовались в качестве начальных данных. Внешнее возмущение генерировалось с помощью импульса силы, имеющего вид функции Хевисайда. 
Проводился детализированный провести расчет плотности, скорости центров масс, температуры и потенциальной энергии мезообъемов в необходимые моменты времени.

Величина напряжения в расчетах изменялась от 0,1 ГПа до 4 ГПа, а временной интервал воздействия ограничивался 6 пс. В этот момент времени внешнее воздействие отключалось, и система становилась замкнутой и изолированной, т.е. отсутствовал обмен массой и энергией с внешней средой. 

При интегрировании уравнений движения атомов использовалась скоростная модификация Верле с шагом по времени 10-16 с. При этом численная ошибка по энергии изменялась от 10-8 % до 0.1 %, в зависимости от величины приложенного напряжения.
В результате исследования полной энергии, приобретенной системой под влиянием внешней нагрузки удалось установить три интервала внешних напряжений, на которых наблюдается разные механизмы поглощения энергии: 1) 
[image: image1.wmf]0

2.6

s

£

 ГПа. Зависимость всех компонент энергии близка к квадратичной, что говорит об упругих процессах сжатия кристалла. 2) 
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 ГПа; Наблюдается почти скачкообразный переход к третьему интервалу; 3) 
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 ГПа. На этом интервале наблюдается почти линейный рост полной энергии. Анализ процесса позволил выяснить, что это связано с необратимыми изменениями наносистемы. Под процессом необратимости здесь понимается две составляющих. Первая – это переход внешнего структуированного механического воздействия в тепловую «бесструктурную» энергию. Вторая составляющая соответствует необратимым изменением кристаллической структуры системы. Было показано, что первый интервал соответствует упругому отклику наноструктуры на внешнее воздействие, а третий – пластическим (необратимым) деформациям. Второй интервал соответствует переходному режиму.

Мезоанализ волновой картины позволил определить, что за упругим предвестником по кристаллу распространяется волна, в которой происходят необратимые изменения кристаллической структуры, или волна пластических деформаций.
Расчет распределения температуры и скорости центров масс мезообъемов в пространстве показал, что на фронте пластической волны наблюдается резкий скачок температуры до 450 К, а затем она падает до 100 К и примерно одинакова по всей длине кристалла.
По распределению скоростей центров масс мезообъемов можно видеть процесс формирования пластической волны. Перед фронтом образуется область с размерами в 3 нм в которой скорость отрицательна и по величине достигает примерно 150 м/с. Далее во фронте волны наблюдается сильное ускорение вещества, скорость меняет знак на положительный и по величине становится равной примерно 400 м/с. 
Расчет парной функции распределения в мезообъемах доказал образование множества дефектов, в том числе и аналогичных дислокациям.

Таким образом, показано, что существует предельная внешняя нагрузка, при достижении которой твердотельная наноструктура с идеальной кристаллической решеткой скачкообразно перестраивает механизм поглощения энергии. 

Исследование кристаллической структуры показало, что состояние вещества в пластической волне соответствует жидкой фазе. (Для этого состояния лучше пользоваться термином «аморфная фаза», т.к. температура вещества за фронтом волны составляет около 100 К). Охлаждение вещества до криогенных температур позволило выявить появление множества дефектов типа дислокаций на начальной стадии их зарождения.
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