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В последние годы наметился все воз-
растающий интерес к новому подходу в полу-
чении объемных наноструктурных металлов и 
сплавов, который является альтернативой 
компактированию. Этот подход основан на 
измельчении структуры до наноразмеров в 
объемных заготовках с использованием ин-
тенсивной пластической деформации (ИПД). 
Исследование взаимосвязи фрагментирован-
ной структуры с механическими свойствами 
во многих металлах привлекает внимание 
многих авторов [1-3]. Ведутся исследования 
по применению ИПД для получения ультра-
мелкозернистых (УМЗ) структур в трудноде-
формируемых сплавах и интерметаллидах, 
что является важной и актуальной задачей, 
имеющей большое научное и практическое 
значение. УМЗ материалы, полученные ИПД, 
характеризуются не только сверхмалым раз-
мером зерна, но и рядом других структурных 
особенностей (внутренними напряжениями, 
микроискажениями решетки, высокой плотно-
стью дислокаций), которые также влияют на 
свойства этих материалов. 

Исследование различных явлений с по-
мощью моделирования на компьютерах ста-
ло в настоящее время признанным и быстро 
развивающемся направлением в науке и тех-
нике. Компьютерная тематика стала неотъ-
емлемой частью физических исследований.  

В связи с этим целью настоящей работы 
явилось комплексное исследование методом 
молекулярной динамики особенностей фор-
мирования ультрамелкозернистой структуры, 
полученной в зависимости от условий ИПД и 
геометрических параметров инструмента в 
процессе моделирования экструзии. Получе-
ны картины структурной трансформации 
сплава и рассчитаны прочностные и струк-
турно-энергетические характеристики. 

Методика компьютерного экспери-
мента 

Объектом исследования является мо-
дельный сплав Ni3Al. Атомы находятся в уз-
лах двумерной гексагональной атомной плос-
кости (111) ГЦК решетки, структура которой 
соответствует сверхструктуре L12. В качестве 

граничных условий задаются координаты и 
скорости атомов в начальный момент време-
ни: начальные положения атомов определе-
ны узлами кристаллической решетки, на-
чальные скорости атомов полагаются равны-
ми нулю.  

Размер расчетного блока составляет 
32x32 атомов. Краевые условия представля-
ют собой матрицу в виде цилиндра из атомов 
Ni, соединенной с усеченным конусом в ниж-
ней части. Вид краевых условий представлен 
на рисунке 1. 

 
Рисунок 1 –  Вид краевых условий 

 
При моделировании процесса экструзии 

варьировались следующие показатели: угол 
сужения конической фильеры (10°-38°), дав-
ление пуансона. В качестве уравнений дви-
жения атомов взяты уравнения движения 
Ньютона. Решается система обыкновенных 
дифференциальных уравнений с граничными 
и краевыми условиями численным модифи-
цированным методом Эйлера. При деформа-
ции пуансон оказывал непосредственное 
давление на обрабатываемый сплав, кото-
рый моделировался при помощи двух слоев 
атомов этого же кристалла.  

Результаты и их обсуждение 
В результате компьютерного экспери-

мента по моделированию процесса экструзии 
рассчитаны структурно-энергетические ха-
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рактеристики и напряжение сплава после 
деформации в зависимости от угла фильеры 
и давления пуансона. Визуализированы 
структурные особенности сплава в результа-
те ИПД: по изменению уровня потенциальной 
энергии атомов и изменению степени дефор-
мации кристалла. 

Анализ зависимости изменения среднего 
напряжения в кристалле от угла конической 
фильеры в течение расчетного времени по-
казал значительный рост напряжения при 
увеличении угла (рисунок 2). В случае угла 
фильеры меньшего 30° в течение 40 пс изме-
нение напряжения медленно возрастает, за-
тем с увеличением угла фильеры и увеличе-
нием расчетного времени отмечено скачко-
образное изменение кривых напряжения.  

 
Рисунок 2 – Зависимость среднего напряжения  
от угла сужения конической фильеры в течение 

расчетного времени 
 
На начальной стадии экструзии наблю-

далась отчетливые образования переориен-
тированных областей кристалла вдоль стенок 
матрицы (рисунок 3). 

 

 
 

Рисунок 3 – Распределение атомов  
в кристалле Ni3Al в течение 5 пс модельного 
времени (черным цветом окрашены атомы 
кристаллитов, серым – границы раздела) 

Полученные результаты показали, что 
увеличение угла сужения конической филье-
ры приводит к возрастанию степени фраг-
ментации сплава, а вблизи контакта кристал-
ла со стенкой матрицы формируются зоны не 
кристалличности [3]. Выявлено, что при уве-
личении угла конической фильеры размер 
зерен уменьшается при ячеистой фрагмента-
ции кристалла.  

 

 
а)  30° 

 

 
б) 37.59° 

 
Рисунок 4 – Фрагментация кристалла  

при различных углах фильеры в течение  
40 пс модельного времени 
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Рисунок 5 – Фрагментация кристалла  

при угле фильеры 30° 
 

После завершения экструзии (см. рису-
нок 2, модельное время более 55 пс) система 
релаксирует с образованием шестиугольных 
фрагментов. Как видно из рисунка 5, образо-
вавшиеся фрагменты имеют форму шести-
угольника, а с течением времени форма шес-
тиугольников становится близкой к правиль-
ным шестиугольникам. В целом, порядок 
атомов во фрагментах сохраняется (см. ри-
сунок 6), но при увеличении угла фильеры 
возрастает количество областей, в которых 
отмечается нарушение порядка.  

После завершения экструзии в течение 
расчетного времени более 60 пс локальные 
минимумы кривых напряжения (см. рисунок. 
7) отражают состояние кристалла, когда не-
кристаллическая составляющая минимальна, 
фрагменты чётко видны, а границы разде-
ляющее их минимальны. Картины фрагмен-
тации кристалла в точках локального мини-
мума графика среднего напряжения имеют 
схожий характер (см. рисунок 8). Отличия вы-
званы релаксационными процессами в кри-
сталле. Следствием этих процессов является 
постепенное уменьшение амплитуды и пе-
риода колебаний графика напряжения. Гипо-
теза о схожести картин фрагментации в соот-
ветствующих точках подтверждается не толь-
ко для точек экстремума, но и для промежу-
точных точек. Было выявлено, что фрагменты 
движутся циклически. Время одного цикла 
движения фрагментов совпадает с периодом 
колебаний графика среднего напряжения по-
сле стадии интенсивной деформации. 

 

 
а) без учета порядка атомов  

 

  
б) с учетом порядка атомов 

 
Рисунок 6 – Фрагментация кристалла при уг-

ле фильеры 30°, модельное время 156 пс 
(черным показаны области фрагментации, 
серым – области с нарушенным порядком 

атомов, светлым – границы раздела) 
 

 
 
 

Рисунок 7 –  Зависимость среднего  
напряжения от времени 
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а) 62 пс 

  
б) 72 пс 

 

Рисунок 8 – Фрагментация кристалла  
в различные моменты модельного времени 

Механизмы фрагментации сплава, свя-
заны с принципом максимального производ-
ства энтропии: произвольная неравновесная 
система стремится к локально-равновесному 
состоянию с экстремальной скоростью. В ре-
зультате движения дислокаций энергетически 
выгодны образования локальных упорядо-
ченных фрагментов, правильной шестиуголь-
ной формы, минимально смещенных относи-
тельно друг друга. 

Результаты настоящей работы, полу-
ченные при помощи компьютерного модели-
рования, коррелируют с результатами экспе-
риментов и теоретических оценок [4]. 
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