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Рассматриваются современные модели необратимых процессов деформирования материалов при
их динамическом, в том числе ударно-волновом, нагружении. Модели можно разделить на три
группы: 1) макроскопические (континуальные) — традиционные модели механики сплошных
сред, в первую очередь классические модели упругопластического деформирования, их разно-
образные обобщения на случай описания динамических процессов и модели вязкоупругих ре-
лаксирующих сред; 2) микроструктурные модели, основанные на описании микроструктурных
механизмов необратимого деформирования (чаще всего — на представлениях о кинетике дис-
локационного ансамбля); 3) атомистические — молекулярно-динамические модели и расчеты.
Особую категорию составляют наиболее перспективные, с точки зрения автора, многоуровневые
модели, объединяющие преимущества каждого из перечисленных подходов и рассматривающие
механизмы деформирования разных уровней. Приведены примеры расчетов по таким моделям.
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ВВЕДЕНИЕ

Применение ударных волн в физике высо-
ких давлений позволило проводить исследова-
ние свойств и поведения различных материалов
при высочайших давлениях и температурах [1].
Полученные при этом новые эксперименталь-
ные данные потребовали для своего описания
разработки все более содержательных моде-
лей, способных описывать процессы деформи-
рования в широком диапазоне изменения дав-
ления (напряжения) и температуры. При этом
используются как чисто феноменологические,
так и физически содержательные модели. Ана-
лиз всего многообразия построенных и разви-
вающихся в настоящее время конкретных мо-
делей невозможно провести в обзоре, предна-
значенном для опубликования в периодическом
издании, поэтому здесь сделана попытка харак-
теризовать общие принципы построения моде-
лей различных типов. В дополнение к данно-
му обзору следует указать на обзоры и моно-
графии, в которых освещаются как конкретные
модели, так и классы моделей для описания ди-
намических и ударно-волновых процессов [1–
7]. Разрабатываемые и используемые в настоя-
щее время модели тесно связаны с критериями
и моделями разрушения, зачастую сопровож-
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дающего ударно-волновые процессы. Вопросы,
связанные с разрушением, в данном обзоре не
рассматриваются, так как это потребовало бы
значительного увеличения объема публикации.
Также, за исключением случаев, когда этого
избежать не удается, не рассматриваются ме-
тоды и алгоритмы численного решения задач
динамического и ударно-волнового деформиро-
вания, для анализа которых требуется отдель-
ный обзор или монография. Интересующихся
этими вопросами можно отослать к широко
известным монографиям, подробно описываю-
щим такие методы и алгоритмы.

Используемые в настоящее время для та-
ких расчетов модели условно можно разделить
на три большие группы: макроскопические
(континуальные), микроструктурные, атоми-
стические. К первым относятся традиционные
модели механики сплошных сред, в первую оче-
редь классические модели упругопластическо-
го деформирования, их разнообразные обобще-
ния на случай описания динамических про-
цессов и модели вязкоупругих релаксирующих
сред. Во вторую группу входят модели, ос-
нованные на описании микроструктурных ме-
ханизмов необратимого деформирования (чаще
всего — на представлениях о кинетике дисло-
кационного ансамбля). К третьей группе следу-
ет отнести молекулярно-динамические модели
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и расчеты. Особую категорию составляют наи-
более перспективные, с точки зрения автора,
многоуровневые модели, позволяющие объеди-
нить преимущества каждого из перечисленных
подходов и включать в рассмотрение механиз-
мы деформирования разных уровней.

КОНТИНУАЛЬНЫЕ МОДЕЛИ

Основой моделей первой группы являются
законы сохранения массы, импульса и энергии,
справедливые для механики сплошных сред.
Эти законы обычно записываются в диффе-
ренциальной форме, хотя могут использовать-
ся и более сложные формы их записи. По-
видимому, одной из первых успешных попыток
решения динамических задач физики взрыва и
удара было предложенное М. А. Лаврентьевым
использование модели идеальной несжимаемой
жидкости для описания физических особенно-
стей процесса кумуляции при обжатии кониче-
ской облицовки продуктами детонации [8]. Ма-
тематические модели, позволяющие описать
целый ряд динамических и ударно-волновых
задач, рассматривались в [9]. В качестве физи-
ческого обоснования применимости гидродина-
мического приближения обычно указывают на
то, что давление при исследуемых нагрузках
на порядки превышает прочностные характе-
ристики материалов, или, что является более
строгим, указывают на существенное превы-
шение нормальных компонент тензора напря-
жений над касательными. При этом не при-
нимается во внимание, что нагружение мате-
риала производится ударной волной, касатель-
ные напряжения во фронте которой могут до-
стигать значений, существенно превышающих
теоретическую прочность — нагрузку, доста-
точную для разрыва связей между атомами
[10]. Только после их релаксации уровень ка-
сательных напряжений понижается до значе-
ния, характерного для реализовавшегося спек-
тра скоростей деформации и температурного
режима.

Дальнейшее использование гидродинами-
ческих моделей связано с разработкой и раз-
витием численного метода частиц в ячейках
[11–15], позволившего проводить решение за-
дач при больших деформациях расчетных об-
ластей. С его помощью в рамках гидродина-
мических моделей были установлены основные
закономерности формирования кратеров при
взрыве и высокоскоростном ударе [16–18]. Вме-
сте с тем, уже давно предпринимались попыт-

ки оценить границы применимости гидродина-
мических моделей для решения динамических
задач [19].

В рамках гидродинамического приближе-
ния нельзя провести расчет процесса до заклю-
чительных стадий (например, рассчитать па-
раметры кратера при высокоскоростном ударе
компактной частицы по массивной преграде).
Естественным развитием в создании моделей
для описания ударно-волновых процессов ста-
ло привлечение представлений об упругопла-
стическом поведении материалов. Здесь суще-
ственную роль сыграли работы М. Уилкинса
[20], позволившие решить проблему обобщения
созданных на основе квазистатических пред-
ставлений моделей упругопластического де-
формирования на динамические процессы. В
[20] использован вариант модели Прандтля —
Рейса, удачно сочетавшийся с эффективным
численным методом. В моделях упругопласти-
ческого тела упругое деформирование описы-
вается законом Гука, а для описания необрати-
мых деформаций уравнения механики сплош-
ных сред дополняются условием (критерием)
пластичности. В качестве критерия пластиче-
ского течения чаще всего используется крите-
рий Мизеса или его обобщения. В главных осях
он имеет вид

(σ1 − σ2)
2 + (σ2 − σ3)

2 + (σ3 − σ1)
2 = 2Y 2.

Здесь σ1, σ2, σ3 — главные напряжения, Y —
предел текучести. Как и другие модели упру-
гопластического тела, эта модель возникла как
феноменологическая для описания необрати-
мых деформаций металлов, базирующаяся на
данных квазистатических экспериментов по
однородному одноосному деформированию тон-
ких стержней.

С использованием различных вариантов
модели упругопластического тела решено боль-
шое количество самых разнообразных одномер-
ных и многомерных задач ударно-волнового
деформирования и разрушения. Список пуб-
ликаций по данной тематике мог бы содер-
жать не одну тысячу наименований. Можно
констатировать, что в таких расчетах хорошо
передаются основные качественные особенно-
сти динамических и ударно-волновых процес-
сов в твердых телах, связанные с прочност-
ными свойствами реальных тел. Для количе-
ственного согласования зачастую необходимо
прибегать к дополнительной коррекции моде-
лей, опирающихся на описываемые экспери-
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Рис. 1. Затухание ударной волны при взаимо-
действии с догоняющей волной разрежения:

1 — эксперименты [27], 2, 3 — ANSYS Autodyn,
уравнения состояния «Shock» и von Mises, 4 — мо-
дель [25], 5 — модель [26], штриховая линия —
гидродинамическая модель

ментальные данные. Как показало сравнение
результатов расчетов и экспериментов, эти мо-
дели чаще всего не описывают элементарного
акта ударно-волновых процессов — затухания
амплитуды упругопластической ударной вол-
ны при ее взаимодействии с догоняющей вол-
ной разрежения [21, 22]. Впервые на это обсто-
ятельство указывалось в [23, 24], где была обос-
нована необходимость более точного учета ме-
ханизмов необратимых диссипативных потерь,
характерных для твердых тел при динамиче-
ском деформировании. На рис. 1 представлены
результаты решения данной задачи в рамках
ряда моделей [25, 26], в том числе и содержа-
щихся в широко используемых коммерческих
пакетах программ.

Дальнейший анализ показал, что в боль-
шинстве моделей упругопластического дефор-
мирования заложен учет только «гидродина-
мического затухания», чего оказалось недо-
статочно для адекватного описания ударно-
волновых взаимодействий в твердых телах [28–
30]. Кроме того, следует также указать на
математическую проблему, возникающую при
использовании подхода М. Уилкинса [31, 32].
При определенном выборе начальных данных
задачи не выполняются условия корректности
постановки задачи. Некорректность связана с

тем, что при расчете динамических процессов
по законам сохранения состояние среды, харак-
теризующееся точкой в пространстве главных
напряжений, может оказаться вне поверхности
текучести и необходимо, в соответствии с при-
нятым условием пластичности, вернуть ее на
данную поверхность. В [20] предложена про-
цедура возвращения состояния на поверхность
текучести, которая и может вызвать потерю
корректности задачи. При такой корректиров-
ке в расчете происходит потеря части энергии,
диссипирующей при необратимой деформации
среды, что приводит к неверному описанию
динамических процессов. Некорректность пол-
ной системы уравнений модели подтверждена
в расчетах [31].

При дальнейшем развитии моделей упру-
гопластического деформирования, не устранив-
шем, вообще говоря, названных проблем, в мо-
дели вводились поправки, сводящиеся к за-
мене постоянного предела текучести некото-
рой функцией, зависящей от скорости деформа-
ции, гидростатического давления и температу-
ры. Наиболее часто в исследовательских рабо-
тах и коммерческих пакетах применяются пять
основных моделей [25, 26, 33–39]. Например, в
модели Джонсона— Кука [25], часто использу-
емой в расчетах и включенной в код LS-DYNA,
в качестве предела текучести введена зависи-
мость

Y (εp, ξp, T ) =

= [C1 + C2(εp)
n]

[
1 + C3 ln

(
ξp
ξp0

)][
1− T

T0

]m
,

где εp — пластическая деформация, ξp — ско-
рость пластической деформации, T — темпе-
ратура, C1, C2, C3, n, m, ξp, T0 — эмпири-
ческие постоянные. В [34–36] с привлечением
дислокационных представлений о механизмах
необратимого деформирования предел текуче-
сти определяется по формуле

Y (εp, ξp, T ) =

= C0 + C1 exp[−C2T + C3T ln(ξp)] + C4(εp)
n,

где C0, C1, C2, C3, C4, n — постоянные, однако
это не привело к принципиальному изменению
физического содержания модели. Далее, в [26,
33] зависимость для предела текучести имеет
вид

Y (εp, ξp, T ) =
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= Ys

(
1− T − T0

Tm − T0

)a

(1 +Aεp)
1/n(1 +Bξp)

1/m,

где присутствует (с учетом модификации в
[33]) 8–10 постоянных.

Как показывают данные рис. 1, при ис-
пользовании подобных моделей для решения за-
дач ударно-волнового деформирования также
не удается адекватно учесть диссипацию энер-
гии в процессе взаимодействия ударных волн
с волнами разрежения. Этот недостаток пыта-
ются исправить, вводя в зависимость предела
текучести еще одну эмпирическую функцию,
называемую коэффициентом вязкости. В моде-
ли [37, 38]

Y (εp, ξp, T ) = Ys + (Siσi + Scσc)
μ(p, T )

μ0
,

Si =

[
1−

(
kT

gb3μ(p, T )
ln

ξpi
ξp

)g1
]q1

,

Sc =

[
1−

(
kT

g0b3μ(p, T )
ln

ξpc
ξp

)g2
]q2

,

где с учетом введенной функции вязкости
μ(p, T ) содержится уже 18 постоянных, а в
[39] — до 15 констант. Таким образом, вы-
брав соответствующие значения эмпирических
величин, входящих в зависимости для преде-
ла текучести, можно получать расчетные ре-
зультаты, близкие к экспериментальным. Най-
денный таким образом набор эмпирических па-
раметров позволяет описывать определенный
класс экспериментов, близких к тем, по кото-
рым эти параметры определялись, при этом во-
прос о применимости данных вариантов моде-
лей для решения более широкого класса задач
остается открытым. Попытки оценить диапа-
зон применимости основных моделей, использу-
емых для решения динамических задач, пред-
приняты в [40, 41]. Приведенные там данные
позволяют дать предварительную оценку при-
менимости моделей в решении конкретных за-
дач.

Усовершенствования указанных моделей
призваны, в том числе, снизить роль еще од-
ной особенности моделей упругопластическо-
го деформирования, ограничивающей их воз-
можности в описании динамических процес-
сов. Эта особенность заключается в том, что в

моделях упругопластического тела отсутству-
ет время и деформации мгновенно принима-
ют значения, соответствующие напряжениям
(однозначная связь напряжений с деформаци-
ями через диаграмму деформирования). Это
вполне допустимо для решения квазистатиче-
ских задач, в которых характерное время ре-
лаксационных процессов значительно меньше
характерного времени исследуемых процессов,
но становится неприемлемым при описании ди-
намических процессов, происходящих за время
того же порядка, что и время релаксации. В
механике деформируемого тела для описания
таких динамических процессов привлекаются
реологические модели, учитывающие в первую
очередь эффекты, связанные с релаксацией ка-
сательных напряжений. Чаще всего это модели
Максвелла и Фойгта [42]. В [43] представление
о релаксирующей среде привлечено для описа-
ния распространения ударных волн. Получен-
ное там одномерное уравнение фактически яв-
ляется релаксационным уравнением Максвел-
ла. При этом оказалось, что оно практически
совпадает с феноменологическими уравнения-
ми Соколовского и Малверна, сформулирован-
ными для описания распространения волн в
стержнях [44, 45]. Модели релаксационного ти-
па для описания ударно-волновых процессов
сформулированы, например, в [46–49].

Необходимо отметить, что различные ва-
рианты и обобщения модели Максвелла по-
лучили достаточно широкое распространение
при решении динамических задач, в особен-
ности при описании поведения полимеров при
ударных нагрузках [50–53] (здесь указаны
только некоторые характерные работы). Рас-
пространение максвелловского подхода на про-
странственный случай произвольных матери-
алов и конечных деформаций осуществлено
С. К. Годуновым [54]. Феноменологические за-
мыкающие соотношения модели построены в
[55–58]. В [59] приведен ее уточненный вари-
ант, а в [60] — новый, термодинамически более
обоснованный вариант. На основе этой моде-
ли автору данной работы с сотрудниками уда-
лось сформулировать рассматриваемую далее
двухуровневую модель, сочетающую преиму-
щества континуального и микроструктурного
подходов.

В целом, необходимо отметить, что имен-
но с помощью континуальных моделей, в
первую очередь — обобщающих модели упру-
гопластического тела, в настоящее время в ос-
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новном проводится моделирование задач де-
формирования и разрушения материалов при
динамических и ударно-волновых нагрузках.
Они же преобладают в получивших широкое
распространение коммерческих пакетах. В осо-
бо важных случаях приходится сочетать раз-
ные модели в разных областях и диапазонах
[61], что является сложной задачей ввиду неод-
нозначности определения границ реализации
каждой из моделей.

МОДЕЛИ, БАЗИРУЮЩИЕСЯ НА ОПИСАНИИ
ЭВОЛЮЦИИ АНСАМБЛЯ ДЕФЕКТОВ

На определенном этапе развития физиче-
ских представлений о микроструктурных ме-
ханизмах необратимой (пластической) дефор-
мации сложилось представление о том, что до-
минирующим механизмом деформации в доста-
точно широком диапазоне изменения ее величи-
ны, скорости и температуры для кристалли-
ческих (поликристаллических) сред является
эволюция дислокационного ансамбля [62, 63]. В
дальнейшем пришло понимание того, что пла-
стическая деформация реализуется путем эво-
люции ансамбля дефектов на различных струк-
турных уровнях [64, 65]. К настоящему време-
ни для динамических и ударно-волновых про-
цессов сформулирован и используется ряд мо-
делей, базирующихся на описании эволюции
дислокационного ансамбля. Следует отличать
эти модели от моделей упругопластического
деформирования, в которых дислокационные
представления привлекаются для построения
зависимости динамического предела текуче-
сти, замыкающего критерий пластичности, от
параметров состояния среды. Основу для раз-
работки соответствующих моделей динамиче-
ского деформирования дали эксперименталь-
ные данные о подвижности и плотности дис-
локаций в монокристаллах фтористого лития
[66]. Достаточно полная сводка эксперимен-
тальных данных о подвижности дислокаций в
различных материалах приведена в [67]. Прин-
ципы построения дислокационной теории пла-
стичности и прочности изложены в [62], а раз-
личные аспекты конструирования простейшего
варианта, пригодного для описания основных
эффектов пластического деформирования в ди-
намических условиях, можно найти в [68–72].
В работе [73] показаны широкие возможности
дислокационной модели в моделировании од-
номерных ударно-волновых процессов. Эта ра-
бота инициировала целую серию аналогичных

исследований [22, 74–79], использовавших и мо-
дифицировавших предложенную в [73] кинети-
ку. Определяющее соотношение, связывающее
микроскопические и макроскопические харак-
теристики напряженно-деформированного со-
стояния материала, в простейшем случае мож-
но записать в виде [80]

εp = bN(εp, Y )L(εp, Y ),

где L — среднее расстояние, проходимое дис-
локациями в процессе деформирования, N —
плотность дислокаций, определяемая как об-
щая длина всех отрезков дислокационных ли-
ний в единице объема, b — модуль вектора
Бюргерса, εp — максимальная пластическая
деформация. Дифференцирование этого урав-
нения дает выражение

ξ = bN(εp, Y )v(εp, Y ) + bṄ(εp, Y )L(εp, Y ),

связывающее скорость пластической деформа-
ции со скоростью размножения дислокаций
Ṅ = dN/dt и средней скоростью их движения v.
Реальный вклад во второе слагаемое вносят
только подвижные дислокации, т. е.

ξ = bNm(εp, Y )v(εp, Y ) + bṄ(εp, Y )L(εp, Y ),

где Nm, v — плотность и средняя скорость по-
движных дислокаций. За редким исключением
(например, [79]), эта формула используется в
форме соотношения Орована, когда пренебре-
гается вторым слагаемым в правой части, т. е.
скорость размножения дислокаций считается
относительно малой. При этом не учитывается,
что при ударно-волновом нагружении вклю-
чается механизм гомогенного зарождения дис-
локаций, приводящий к резкому возрастанию
плотности N [81, 82]. В результате при реше-
нии конкретных задач на основе соотношения
Орована приходится либо вводить завышен-
ную на 2–3 порядка по сравнению с наблюдае-
мой начальную плотность подвижных дислока-
ций, либо использовать неоправданно большие
значения коэффициента размножения дислока-
ций, тогда вторым слагаемым уже нельзя пре-
небрегать.

Зависимости для N и v, необходимые для
замыкания данного типа моделей, чаще всего
строятся на основе интерполяции соответству-
ющих экспериментальных данных и простей-
ших физических предположений, что оставля-
ет значительный произвол в выборе функцио-
нального вида этих зависимостей. В результа-
те построенные модели имеют ограниченную
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применимость по диапазону изменения опре-
деляющих параметров и классу решаемых за-
дач. Анализ применимости некоторых наибо-
лее распространенных зависимостей для N и
v при описании набора экспериментальных ре-
зультатов, полученных в процессах, отличаю-
щихся уровнем напряжений и особенностями
физических механизмов, проведен в [83]. Бы-
ли рассмотрены экспериментальные данные по
прямому измерению скорости индивидуальных
дислокаций, данные по расширению полос Лю-
дерса, затуханию упругого предвестника, воз-
никающего при расщеплении ударных волн в
металлах, данные по измерению зависимости
верхнего предела текучести от скорости де-
формирования. Оказалось, что в рамках про-
веденного анализа с помощью единых зависи-
мостей для скорости и плотности дислокаций
при фиксированных параметрах зависимостей
не удается описать указанные эксперименталь-
ные данные, полученные при различных меха-
низмах движения и размножения дислокаций,
связанных, в первую очередь, с уровнем прило-
женных напряжений. Положение может улуч-
шить применение методов молекулярной дина-
мики для конструирования моделей дислока-
ционных кинетик. Такой подход, приводящий
к построению многоуровневых моделей, обсуж-
дается ниже.

Перечисленные модели ориентированы на
детальное описание особенностей структуры
плоских ударных волн и волн разрежения. Их
обобщение на пространственный случай за-
труднительно ввиду необходимости формули-
ровки кинетических соотношений на различ-
ных плоскостях скольжения, количество кото-
рых связано с типом кристаллической решет-
ки. Это требует введения в рассмотрение тен-
зорной характеристики плотности дислокаций,
применения существенно более сложного ма-
тематического аппарата. Попытка обобщения
модели Гилмана на трехмерный случай, опи-
санная в [84], носит иллюстративный характер,
так как для практической реализации недоста-
точно экспериментальной информации, необхо-
димой для замыкания модели, а диапазон при-
менимости ограничен сделанными при постро-
ении серьезными допущениями. Более полной
представляется модель [85], хотя для ее замы-
кания также используются простейшие соотно-
шения дислокационной кинетики. Дальнейшее
развитие дислокационного подхода осуществ-
лено в работах [86, 87].

Так как эволюция дислокационного ансам-
бля— не единственный механизм необратимых
процессов при деформировании, ряд моделей
опирается на описание эволюции других типов
дефектов. Здесь отметим учитывающую двой-
никование модель [88, 89], возможность приме-
нения которой к решению задач динамического
деформирования не анализировалась. В более
общем подходе предполагается, что механизмы
пластической деформации обусловлены коллек-
тивным поведением ансамблей дефектов, ха-
рактеризуемых тензором плотности дефектов и
параметром структурного скейлинга [90–92]. С
использованием данной модели объяснены осо-
бенности структуры ударных волн в упруго-
пластических материалах, эффекты неустой-
чивости на фронте пластической волны, рас-
считан откол в металлах.

АТОМИСТИЧЕСКИЕ МОДЕЛИ

В данном обзоре не обсуждаются прин-
ципы реализации молекулярно-динамических
расчетов, на этот счет существует обширная
литература [93–96]. В интернете представлен
ряд пакетов прикладных программ (часть из
них находится в свободном доступе), направ-
ленных на моделирование методами молеку-
лярной динамики, таких как LAMMPS [97],
DL POLY [98], NAMD [99], GROMACS [100],
ESPResSo [101]. В настоящее время основными
подходами являются классическая молекуляр-
ная динамика [93] и молекулярная динамика,
основанная на квантовых представлениях (пер-
вопринципная, ab initio) [94]. В первом случае
вводится потенциал, описывающий взаимодей-
ствие связей и всевозможных внутри- и меж-
молекулярных степеней свободы. В основе вто-
рого — численное интегрирование уравнения
Шредингера. Построение потенциалов, учиты-
вающих многообразие механизмов взаимодей-
ствий, является одной из главных задач и про-
блем метода.

Начало работ по моделированию ударно-
волновых процессов на атомарном уровне свя-
зывают с публикацией [102], в которой описан
расчет фазовых диаграмм, а среда рассматри-
валась как система твердых сфер, взаимодей-
ствующих посредством упругих соударений. В
дальнейшем метод совершенствовался введени-
ем в модель более сложных законов взаимо-
действия атомов. Происходило усложнение по-
тенциалов межатомного взаимодействия от хо-
рошо известных парных Леннарда — Джон-
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са и Морзе до сложных многочастичных типа
Доу— Баскеса и Воутера [103–105]. Чаще всего
в последнее время сложные расчеты проводят-
ся с использованием скоростной модификации
Верле [106].

Специфика моделей молекулярной дина-
мики позволяет на атомарном уровне выпол-
нять анализ структуры ударно-волновых пере-
ходов, в том числе фазовых, микроструктур-
ных механизмов динамического деформирова-
ния и разрушения, кинетики формирования ан-
самбля дефектов. Особенно резкий скачок воз-
можностей молекулярно-динамического моде-
лирования произошел с созданием суперком-
пьютеров и развитием технологии параллель-
ных вычислений [107, 108]. Несмотря на это,
методы молекулярной динамики до настояще-
го времени имеют принципиальное ограниче-
ние — это относительно малые времена и раз-
меры рассматриваемых процессов.

Конкретные решенные задачи вначале
сводились к расчету распространения ударных
волн в линейной цепочке атомов [109–113]. Од-
номерные расчеты, естественно, не позволяли
анализировать особенности поведения реаль-
ных ударных волн, в том числе связанных с
релаксацией касательных напряжений. После-
дующие расчеты проводились для двумерных
и трехмерных решеток [82, 114–117]. В этих
расчетах наблюдалась перестройка кристалли-
ческой решетки при сильном одномерном сжа-
тии с образованием новых плоскостей, иссле-
довалось влияние точечных дефектов на меха-
низмы перестройки. Дальнейшее развитие эти
исследования получили в [118–124]. В частно-
сти, в [122–124] прослеживается перестройка
кристаллической структуры при прохождении
ударной волны и обнаружено появление рота-
ционной составляющей деформации (рис. 2).
Механизмы гомогенного размножения дислока-
ций в ГЦК-кристалле на примере алюминия и
стохастические свойства процесса исследованы
в [125]. Детальное исследование эволюции дис-
локационного ансамбля с использованием су-
перкомпьютеров и распараллеливания вычис-
лений в кристаллах различного типа выполне-
но в [126–128]. Рассмотрение проводилось для
выделенных плоскостей скольжения, проанали-
зированы особенности процесса размножения,
рассчитаны соответствующие адиабаты Гюго-
нио. Много внимания уделяется молекулярно-
динамическим расчетам зарождения и разви-
тия откола в нанокристаллах [129–132]. Один

Рис. 2. Расположение атомов в плоскостях
XY (а) и Y Z (б) при прохождении волны по
нанокристаллу меди:
светлые кружки— в момент прихода волны, тем-
ные — в охлажденной системе

из интересных типов задач, привлекших вни-
мание исследователей, — моделирование вы-
сокоскоростного удара [133–136]. Приведенные
примеры не исчерпывают всего многообразия
использования метода молекулярной динамики
для решения конкретных физических задач.

Необходимо остановиться на одном из
направлений развития молекулярно-динами-
ческих расчетов, сформировавшемся ввиду
ограниченных, несмотря на всё большее рас-
пространение суперкомпьютеров и технологий
параллельных вычислений, пространственно-
временных возможностей методов молекуляр-
ной динамики. В этом случае частицы интер-
претируются как элементы более высокого мас-
штабного уровня (мезоуровня) [137–139]. С его
помощью решен ряд задач макроскопического
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характера, в том числе задача об отколе.
Отметим, что для решения больших за-

дач, в которых рассчитываются фазовые тра-
ектории 109 ÷ 1010 атомов даже на интервалах
времени ≈10−6 с, требуются суперкомпьюте-
ры типа Blue Gene [108] и эффективное рас-
параллеливание вычислений. При этом возни-
кают дополнительные технические проблемы,
связанные с неустойчивостью работы систем
многих процессоров. Представляется, что ме-
тод молекулярной динамики наиболее эффек-
тивен в качестве первого уровня в многоуров-
невых моделях.

МНОГОУРОВНЕВЫЕ МОДЕЛИ

По современным представлениям конеч-
ные пластические деформации происходят в
результате эволюции структуры материалов
на разных масштабных уровнях [140–142]. Это
обстоятельство находит отражение в соответ-
ствующих моделях динамического деформиро-
вания и разрушения. Многоуровневый подход
позволяет объединить преимущества каждого
из рассмотренных выше подходов. В настоящее
время построение многоуровневых моделей вы-
делилось в самостоятельное научное направле-
ние, результаты построения моделей излагают-
ся и обобщаются в многочисленных публика-
циях в периодических изданиях и монографи-
ях [143–145]. Данной тематике посвящен специ-
альный журнал [146]. При этом остается много
нерешенных проблем, связанных с методами и
принципами сочетания разных подходов в еди-
ной модели. Типичные приемы построения по-
кажем на примере конкретных моделей.

Один из первых подходов к построению
многоуровневых моделей предложен в [147–
149], где формулируется двухуровневая мо-
дель, сочетающая преимущества континуаль-
ного описания в модели вязкоупругого тела
максвелловского типа [54, 59, 60] с учетом дис-
локационных механизмов необратимого дефор-
мирования. Полная замкнутая система уравне-
ний модели включает законы сохранения, урав-
нения, описывающие эволюцию компонентов
тензора конечных деформаций и определяю-
щие уравнения в форме зависимостей удельной
внутренней энергии и времени релаксации ка-
сательных напряжений от параметров, харак-
теризующих состояние среды [54, 59, 60, 147,
149]. В отличие от традиционных моделей, в
которых принимается, что удельная внутрен-
няя энергия зависит только от шаровой части

тензора деформаций (удельного объема, плот-
ности), в данном случае учитывается и вклад
девиаторной составляющей (вводится зависи-
мость от второго инварианта тензора дефор-
маций):

E(δ,D, S) = Ec(δ) + ED(δ,D) + Et(δ, S).

Здесь E, Ec, ED, Et — полная удельная внут-
ренняя энергия и ее упругая, девиаторная и
тепловая составляющие соответственно, δ =
V0/V — отношение начального удельного объ-
ема к текущему, D, S — второй инвариант де-
виатора тензора деформаций и энтропия. Ме-
тодика построения такого уравнения состояния
описана, например, в [55, 150, 151]. Учет дисло-
кационного механизма необратимого деформи-
рования осуществляется через зависимость для
времени релаксации касательных напряжений
τ = τ(δ,D, S). Для этого используется связь τ
со скоростью пластической деформации:

τ ∼ τ

(
dεp
dt

)−1

= ξ−1
p .

Скорость пластической деформации связана с
параметрами дислокационного ансамбля фор-
мулой Орована:

dεp
dt

= ξp, τ ∼ τ0(Nmv)−1,

в которой τ0 — параметр, который зависит от
температуры.Как показывает практика расче-
тов, несмотря на обсуждавшуюся выше непол-
ноту данного соотношения, такой связи ока-
зывается достаточно для приемлемого замы-
кания модели. Методика построения зависи-
мостей для времени релаксации касательных
напряжений описана в [148, 152]. В зависимо-
сти от степени детализации процесса измене-
ния полной плотности дислокаций и плотно-
сти подвижных дислокацийNm получены зави-
симости, с помощью которых рассчитываются
диаграммы деформирования, характерные для
идеального упругопластического деформирова-
ния (рис. 3), упрочняющегося упругопласти-
ческого тела (рис. 4) и упрочняющегося тела
с последующим разупрочнением (рис. 5). Со-
ответствующие зависимости для времени ре-
лаксации приведены на рисунках. Кривые на
рисунках соответствуют различным скоростям
деформации алюминиевого сплава — от 10 до
105 с−1. Экспериментальные данные заимство-
ваны из [153].
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Рис. 3. Диаграмма деформирования, харак-
терная для упрочняющегося упругопластиче-
ского тела:

кривые 1–5 соответствуют скоростям деформиро-
вания 10, 102, 103, 104, 105 с−1

Рис. 4. Диаграмма деформирования, харак-
терная для идеально упругопластического те-
ла:
кривые 1–4 соответствуют скоростям деформиро-
вания 10, 102, 103, 104 с−1, точки и штриховая ли-
ния — экспериментальные данные [153]

Рис. 5. Диаграмма деформирования, харак-
терная для упрочняющегося упругопластиче-
ского тела с последующим разупрочнением:
кривые 1–4 получены при скоростях деформирова-
ния 10, 102, 103, 104 с−1 соответственно, штрихо-
вая линия и точки — экспериментальные данные
[153]

Построенные модели использовались для
решения ряда задач динамического и ударно-
волнового деформирования [147, 149, 154, 155].
Во всех случаях расчеты хорошо описывают
результаты соответствующих экспериментов.

Данный подход был распространен и на
построение моделей полимерных материалов
[156, 157]. В этом случае для построения за-
висимости деформирования от времени релак-
сации касательных напряжений используются
соотношения, характеризующие термоактива-
ционный характер микро- и мезоструктурных
механизмов необратимых деформаций. Рассчи-
танные диаграммы деформирования полиме-
тилметакрилата приведены на рис. 6.

Другой подход к построению двухуров-
невой модели продемонстрирован в [158–160].
Здесь элемент материала представлен в ви-
де набора хаотически ориентированных зерен,
расчет напряженно-деформированного состо-
яния внутри них проведен по дислокацион-
ной модели [158], модели релаксирующего тела
максвелловского типа [159] или модели упру-
гопластического тела [160], а параметры со-
стояния мезообъема, включающего достаточ-
но большое количество зерен, осреднены. На
рис. 7 показаны результаты расчетов, получен-
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Рис. 6. Диаграмма деформирования полиме-
тилметакрилата:

скорости деформирования: 1 — 10−3 с−1, 2 —
0.3 с−1, 3 — 800 с−1

Рис. 7. Деформация поликристалла под дей-
ствием ударного импульса в материале с раз-
мером зерна 50 мкм (левая колонка) и 500 мкм
(правая колонка):

а — вид поликристалла, сплошной линией пока-
зана форма импульса, б — поле скоростей, в —
картина пластической деформации

ные с использованием модели с максвелловской
релаксацией внутри зерен, в которых сравнива-
ются характер деформирования под действием
ударного импульса (показан сплошной линией
на рис. 7,а) одного и того же материала с мел-
ким (50 мкм) и крупным (500 мкм) размером
зерна. Расчет показывает принципиальное ка-

чественное различие полей скорости (б) и ха-
рактера пластической деформации (в).

Более последовательно реализуется прин-
цип учета механизмов деформирования на
разных структурных уровнях в [161, 162].
Здесь сформулирована трехуровневая модель.
На первом этапе расчета методом молекуляр-
ной динамики моделируется процесс зарожде-
ния и эволюции дислокационного ансамбля. На
следующем этапе по полученным данным стро-
ятся соотношения кинетики дислокационного
ансамбля (второй уровень). На завершающем
этапе (третий уровень) построенная кинетика
вводится в континуальную модель, с помощью
которой уже возможно решение физической за-
дачи. Выполненное построение пока апробиро-
вано на решении простейших одномерных за-
дач, однако показывает перспективность тако-
го подхода.

Следует подчеркнуть, что приведенные
примеры далеко не исчерпывают всего об-
ширного списка работ, посвященных построе-
нию многоуровневых моделей деформирования
и разрушения.Примером многообразия исполь-
зуемых подходов могут служить, например, ра-
боты [163–169], в которых построены конкрет-
ные модели, сочетающие рассмотрение процес-
сов на атомарном или дислокационном уровне и
включение их описания в соотношения механи-
ки сплошных сред. Полный анализ таких мно-
гоуровневых (в основном — двухуровневых)
моделей потребовал бы написания специально-
го обзора.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В настоящее время в практических расче-
тах, в том числе в коммерческих пакетах, пре-
обладают модели упругопластического дефор-
мирования, приспособленные к решению ди-
намических задач. Их применимость обуслов-
лена наличием достаточного количества пара-
метров, выбираемых на основе экспериментов,
чем обеспечивается приемлемая точность рас-
четов. К сожалению, появляется заметное ко-
личество работ, в которых расчеты проводятся
без анализа адекватности используемых пара-
метров модели данному классу задач и мате-
риалов. Вместе с тем, имеется понимание необ-
ходимости построения моделей, основанных на
описании микроструктурных механизмов необ-
ратимых процессов, обусловливающих дина-
мическое деформирование и разрушение. Идет
развитие таких микроструктурных моделей, в
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первую очередь дислокационных. Они хорошо
описывают простейшие ударно-волновые про-
цессы — затухание упругого предвестника и
плоских ударных волн, плоский откол. Моде-
ли, позволившие бы описать динамическое и
ударно-волновое деформирование в произволь-
ном пространственном случае, пока не постро-
ены.

Интенсивно развивается атомистическое
моделирование, ускоренное развитие которого
связано, в первую очередь, с появлением супер-
компьютеров и технологии параллельных вы-
числений. Несмотря на это, пространственно-
временное разрешение таких расчетов остает-
ся практически ограниченным областью нано-
кристаллов и долями секунд. По-видимому, эти
модели прочно заняли свою нишу— моделиро-
вание процессов на микроуровне с целью иссле-
дования особенностей микроструктурных ме-
ханизмов деформирования и разрушения.

Наиболее перспективными представляют-
ся многоуровневые модели, учитывающие ме-
ханизмы на различных структурных уров-
нях — от квантового и атомарного до макро-
скопического, подчиняющегося законам меха-
ники сплошных сред. В дальнейшем развитии
моделей может потребоваться учет фракталь-
ности строения реальных сред на мезоуровне,
что потребует привлечения дробного интегро-
дифференциального исчисления для формули-
рования математического аппарата.
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