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В представленной работе в рамках метода молекулярной динамики были проведены численные
эксперименты по исследованию ударного взаимодействия металлических нанокластеров различно-
го размера с металлической подложкой в широком диапазоне скоростей. Анализ полученных дан-
ных показал, что объем кратера остается пропорциональным энергии ударника и обратно пропор-
циональным динамической прочности материала, причем угловой коэффициент прямой не зави-
сит от размера кластера и материала кластер-подложка.
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Поведение материала под действием удара на-
нообъектов сложным образом зависит от физиче-
ских свойств преграды и ударника. Описание яв-
лений в материале при высокоскоростном удар-
ном воздействии требует понимания физической
картины упругопластических деформаций и раз-
рушения. В силу сложности исследуемых явле-
ний, разработка аналитических моделей процесса
соударения деформируемых тел, учитывающих
все характеристики разрушения, превращается в
чрезвычайно сложную задачу.

Одним из возможных подходов является ана-
лиз явления методами теории подобия и размер-
ности с последующими уточнениями на основе
новых экспериментальных данных или результа-
тов численного моделирования. В результате та-
кого анализа можно выделить безразмерные не-
зависимые комплексы величин, связывающие
основные характеристики материалов и парамет-
ры ударного воздействия с размером образовав-
шегося кратера [1–5].

Существует значительное количество исследо-
ваний, где при помощи метода молекулярной ди-
намики [6, 7] моделируются процессы высоко-

скоростного столкновения нанообъектов с пре-
градой [8–10]. Как правило, в рамках такого
подхода основное внимание уделяется физико-
химическим явлениям, происходящим в ударни-
ке и в преграде на микроуровне, исследуются за-
рождение и распространение различных дефек-
тов в результате удара. При этом практически от-
сутствуют попытки обобщения полученных
результатов с целью создания единой функцио-
нальной зависимости, связывающей безразмер-
ные параметры ударника и преграды. Представ-
ленная работа посвящена построению такой
функциональной зависимости на основе резуль-
татов численного моделирования в рамках метода
молекулярной динамики.

ФИЗИЧЕСКАЯ СИСТЕМА И МЕТОДИКА 
ЧИСЛЕННОГО ЭКСПЕРИМЕНТА

В численном эксперименте металлические
сферические нанокластеры под углом 90 градусов
ударялись о металлическую подложку со скоро-
стями от 0.8 до 15 км/с, а материал кластера и пла-
стины совпадал. В качестве рабочего материала
была выбрана медь (кристаллическая решетка
ГЦК) и титан (кристаллическая решетка ГПУ).
Металлические нанокластеры вырезались из иде-
ального образца материала кубической формы, и
их размер менялся в широком диапазоне значе-
ний: диаметр медного нанокластера изменялся от
3.9 до 10 нм, диаметр титанового нанокластера
изменялся от 5.8 до 11.8 нм.
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Размер металлической подложки выбирался
достаточно большим, чтобы минимизировать
влияние границ на характер исследуемых явле-
ний. Также на все атомы, находящиеся в десяти
крайних атомных плоскостях по бокам и снизу
подложки, действовала искусственная вязкость,
что позволило полностью поглотить ударные вол-
ны, инициируемые ударом кластера о подложку.
Размеры медной и титановой подложки составля-
ли 54 × 54 × 22 нм и 70 × 70 × 25 нм соответствен-
но. Кристаллографическая ориентация медной
подложки (001), а титановой подложки (1–2 0).

В результате удара кластера в подложке обра-
зовывался кратер с приподнятыми краями. При
оценке объема и глубины кратера приподнятые
края кратера отсекались по уровню невозмущен-
ной верхней плоскости подложки. Для каждого
значения скорости анализ данных позволил
определить максимальный размер кратера.

Для моделирования межатомного взаимодей-
ствия в рассматриваемых металлах был использо-
ван метод внедренного атома (Embedded Atom
Method – EAM) [11–13]. Выражение для потен-
циальной энергии имеет вид

(1)

где U – полная потенциальная энергия системы,
 – парный потенциал взаимодействия, а rij –

расстояние между атомами i и j.
Функция – это энергия внедрения атома

i, а  – это электронная плотность в месте нахож-
дения атома i, вызванная присутствием осталь-
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ных атомов в системе;  является монотонно
убывающей функцией от межатомного расстоя-
ния rij и определяется как

(2)

Для атома i функции  и  рассчи-

тываются путем перебора всех ближайших сосе-
дей, а затем выполняется однократный расчет
функции . Нелинейность  обеспечи-
вает многоатомный вклад в выражение полной
энергии межатомного взаимодействия. В настоя-
щей работе были использованы таблично задан-
ные функции ,  и . Для аппроксимации этих
функций при численном решении уравнений дви-
жения были использованы локальные B-сплайны
[14–18].

Интегрирование уравнения движения прово-
дилось с использованием скоростной модифика-
ции схемы Верле второго порядка точности по
временному шагу, шаг по времени в численном
расчете составлял 0.1 фс. Для численного модели-
рования был использован разработанный парал-
лельный алгоритм, который позволяет осуществ-
лять расчеты с использованием графических про-
цессоров (ГПУ) общего назначения компании
NVIDIA, поддерживающих технологию CUDA
(Compute Unified Device Architecture) [19–21].

РЕЗУЛЬТАТЫ

Многочисленные экспериментальные данные
по высокоскоростному ударному взаимодействию
сферического ударника с преградой позволили
сформулировать следующую фундаментальную
концепцию (так называемый энергетический кри-
терий): объем кратера остается пропорциональ-
ным энергии ударника и обратно пропорциональ-
ным динамической прочности материала [22–24].

На основе проведенных численных эксперимен-
тов были построены зависимости безразмерного
объема кратера от безразмерного энергетического
параметра. Результаты моделирования для всех раз-
меров нанокластеров титана и меди расположены
на единой прямой , где кон-
станта ,  – объем кратера, , ,  –
объем, плотность и скорость сферического удар-
ника,  – динамическая твердость материала
подложки (штриховая линия, рис. 1).

На основе данных, представленных в [1], была
построена аппроксимационная зависимость
Н.А. Златина для безразмерного объема (рис. 1),
которая также является прямой, но с угловым коэф-
фициентом . Расхождения в угловых коэф-
фициентах прямых связаны с неточностью обра-

ρi
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≠

ρ = ρ .i j ij
j i

r
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≠

φ ij ij
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ρ j φij iF

= ρ ⋅ 2( )C P V PV V K Hv

= 0.55VK CV PV ρP v

H

= 0.5VK

Рис. 1. Зависимость отношения объема кратера к объ-
ему нанокластера от безразмерного энергетического
параметра. Аппроксимация результатов численного
моделирования обозначена штриховой линией. Дан-
ные для медных нанокластеров различного диаметра
обозначены кругами различного размера, данные для
титановых нанокластеров различного диаметра обо-
значены треугольниками различного размера. Пря-
мая сплошная линия соответствует аппроксимацион-
ной зависимости Н.А. Златина.
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ботки экспериментальных данных и математиче-
ской модели в расчетах ММД.

Динамическая твердость материала H определя-
лась в соответствии с энергетическим определени-
ем, предложенным Д. Тейбором и соавт. [25–27]:

(3)

где  – кинетическая энергия ударника.
В качестве примера, на рис. 2 представлены за-

висимости безразмерной динамической твердо-
сти от скорости, приведенной к скорости звука в
титане. Динамическая твердость нормировалась
на величину твердости , полученную в процес-
се наноиндентирования титана при статических
условиях нагружения индентора [28]. В интервале
рассматриваемых скоростей удара результаты
численных экспериментов были аппроксимиро-
ваны полиномом четвертой степени (сплошная
линия на рис. 2). Из представленных зависимо-
стей видно, что динамическая твердость зависит
от скорости соударения нанокластера.

Первоначально увеличение скорости удара на-
нокластера с подложкой приводит к быстрому уве-
личению динамической твердости по сравнению со
статической. В диапазоне скоростей соударения

 происходит переход материала от
упругого взаимодействия к пластическому. Это наи-
более интересный интервал нагружения, и он требу-
ет дальнейших исследований. При увеличении

 происходит выход динамической твердо-
сти преграды на асимптотику, т.е. .

Как правило, при решении задач соударения
тел в континуальной механике динамическую
твердость определяют на основе статической
твердости или статического предела текучести
материала, вводя специальные постоянные или
зависящие от скорости соударения поправочные
коэффициенты. В настоящей работе было пред-

= ,K CH E V

KE

0H

< <v0 / 0.5c

>v/ 0.5c
≈ 03.2H H

ложено энергетическое определение динамиче-
ской твердости материала, основанное лишь на
точных измерениях объема кратера в численных
экспериментах.

Таким образом, в математических моделях,
описывающих поведение материала, необходимо
учитывать зависимость динамической твердости
Н от скорости нагружения, т.е. ,
где функция  может быть рассчитана на ос-
нове модельной задачи о соударении нанокласте-
ра с преградой на основе ММД.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В представленной работе в рамках метода мо-
лекулярной динамики были проведены числен-
ные эксперименты по исследованию ударного
взаимодействия металлических нанокластеров
различного размера с металлической подложкой
в широком диапазоне скоростей (материал нано-
кластера и подложки совпадал).

Используя энергетическое определение дина-
мической твердости Н, предложенное Тейбором,
и основываясь на точных измерениях объема кра-
тера в численных экспериментах, были найдены
зависимости Н от скорости удара для различных
размеров нанокластера.

Результаты численного моделирования для
всех размеров нанокластеров исследуемых метал-
лов находятся на единой общей прямой, обобща-
ющей экспериментальные данные: VC/VP =

= .

БЛАГОДАРНОСТИ

Часть работы выполнена с использованием обору-
дования ЦКП “Механика” (ИТПМ СО РАН). Для вы-

( )= ⋅ ϕ v0 /H H c
( )ϕ v/c

ρ ⋅ 2( )V PK Hv

Рис. 2. Зависимость безразмерной динамической твердости титана от безразмерной скорости нанокластера. Круги со-
ответствуют результатам расчетов для нанокластеров 9.8 нм, а треугольники – 11.8 нм. Сплошная линия – аппроксимаци-
онный полиномом четвертой степени с коэффициентами: A0 = 1.278, A1 = 9.454, A2 = –16.302, A3 = 12.123, A4 = –3.261.
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полнения части расчетов были использованы вычис-
лительные ресурсы ЦКП “Центр данных ДВО РАН”.
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MOLECULAR DYNAMIC STUDY OF THE CRATERING PROCESS DURING 
HIGH-VELOCITY IMPACT OF METALLIC CLUSTERS WITH A SUBSTRATE

A. V. Utkina and Academician of the RAS V. M. Fomina,b

aKhristianovich Institute of Theoretical and Applied Mechanics, Siberian Branch of the Russian Academy of Sciences, 
Novosibirsk, Russia
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In the presented work, numerical experiments were carried out in the framework of the molecular dynamics
method to study the impact interaction of metallic nanoclusters of different sizes with a metallic substrate in
a wide range of velocities. Analysis of the obtained data showed that the crater volume remains proportional
to the impact energy and inversely proportional to the dynamic strength of the material, with the direct angle
coefficient being independent of the cluster size and the cluster-substrate material.
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