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У великій кількості робіт [1, 2, 3] показано, що інтенсивна пластична 

деформація (ІПД), побудована на поєднанні різних видів навантаження, 
впливає на розбудову структури на мікро-, мезо- та макромасштабному 
рівні. У роботах [3, 4] як механізм формування ультрадрібнозернистої 
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структури обговорюється як дифузійний (пов’язаний з генерацією та 
рухом міжузельних атомів), так і бездифузійний масоперенос речовини. 
Передбачається, що ІПД призводить до накопичення великої кількості 
нерівноважних вакансій та їх взаємодії з дислокаціями, що рухаються. 
Однак, у літературі відсутні детальні дослідження самої пластичної 
деформації при комбінованих схемах навантаження в рамках підходів 
нерівноважної термодинаміки, хоча перебудова структури при ІПД 
відбувається в нерівноважних умовах. Ці дані можуть бути важливими 
для розуміння багатьох особливостей поведінки матеріалів при 
комбінуванні крутіння-розтягування, а також крутіння-стиснення. 

У цій роботі проведено теоретичне вивчення процесів накопичення 
дефектів в умовах інтенсивної комбінованої деформації крученням та 
розтягуванням при постійному навантаженні методами молекулярної 
термодинаміки. Інтенсивна пластична деформація (ІПД) металів характерна 
текстурними та структурними перетвореннями. Важливим чинником, що 
впливає характер таких перетворень є узгодженість орієнтацій діючих 
зусиль і напруг щодо напрямів елементів симетрії кристалічної структури. 
Будь-який новий вид навантаження відкриває додаткові канали ІПД дає 
можливість управляти процесом ІПД. У цій роботі за допомогою 
комп’ютерного експерименту розглянуто один із видів такого 
навантаження. 

Відомо, що при витягуванні проволоки формується переважно текстура 
<111>. Тому як об’єкт досліджень виберемо вільний гексагональний 
кристалліт прямокутного перерізу, в якому кулі максимальної упаковки 
чергуються по висоті (рис. 1). Число частинок у X-орієнтованої цепочки 
дорівнює 10, число таких ланцюжків у кожному перерізі також дорівнює 10. 
Загальна кількість шарів дорівнює 25. Верхня і нижня грані рухаються як 
жорстке тверде тіло за заданим законом, зумовлюючи перебудову 
внутрішніх атомів стрижня. Частинки зразка взаємодіють між собою за 
допомогою парного потенціалу Леннарда-Джонса [2]: 

ijlk b

ijlk ijlk

r r
U E

r r

12 6

0 0

    
 = −   
        

                                  (1) 

де ( ) ( )ijlk ij lk ij lkr X X Y Y
2 2

= − + −  – відстань між частинками номерів i j,  

і l k,  з декартовими координатами  ij ijX Y,  і lk lkX Y, . Індекси i,  

l нумерують атоми у гратці вздовж Y – напрямку, j, k –  вздовж X – 
напрямку. bE , r0  – енергія зв'язку та рівноважна відстань між 

частинками у двоатомній системі. Постійні, що входять до виразів 
потенціалу (1) і маса частинок в редукованій системі одиниць вибрані 
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рівними b rE мДж0.20833= , rr м0 1=  и rm кг0.01= , а крок часу 

обраний рівним rt с0.18D = .  

На першій стадії протягом перших 500 часових кроків верхня та нижня 
грані зразка закручуються у взаємозворотних напрямках з однаковою 
протягом одного комп'ютерного експерименту швидкістю. Перший 
контрольний комп'ютерний експеримент здійснювався без початкового 
закручування. У кожному наступному комп'ютерному експерименті 

швидкість кута закручування збільшувалася на величину rград с0.016 .  

В результаті експерименту було отримано серію зразків, які 
відрізнялися між собою лише значенням початкового кута закручування. 
Подальше їх деформування здійснювалося розтягуванням уздовж 
вертикальної осі за рахунок руху верхньої та нижньої граней у взаємно 

протилежних напрямках із постійною швидкістю r rм c0.0005556 . 

Приклад еволюції атомної структури наведено на рис. 1 г, д, е. 
(темніші кружечки відповідають великим значенням потенційної енергії 
атомів). У центрі атомної структури утворилася зона підвищеної 
потенційної енергії. Показано, що деформування розтягуванням 
заздалегідь закрученого зразка призводить до еволюції атомної 
структури кристала, причому спостерігається не тільки зміщення атомів 
щодо осей XYZ, а й формування вакансій і вакансійних скупчень.  
З XZ-проекції чітко видно область зсувних рухів атомних шарів за 
механізмом крайових дислокацій, що характерно для релаксації 
напружень, що розтягують. Розрахунки показали зменшення величини 
кінетичної енергії кристала зі збільшенням кута закручування, що 
позначиться лише на рівні макровластивостей зразка. У реальному 
експерименті при закручуванні має спостерігатися полегшена пластична 
течія при навантаженні, що розтягує. 

 

             

а б в г д е 

У вихідному стані: а, б, в – XY, XZ, 

YZ – проекції відповідно 

Після закручування: г, д, е – XY, XZ, 

YZ – проекції відповідно 

Рис. 1. Просторове розташування атомів зразка 
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Цей висновок підтверджується у реальному експерименті [4]. 

Натурні експерименти з кручення та розтягування мідного дроту в 

умовах ідентичних комп’ютерному експерименту показали картину 

деформації, що якісно збігається з модельним експериментом. 

Встановлено, що при створенні комбінованого напруженого стану 

наявність дотичних напруг полегшує процес пластичного перебігу під 

дією нормальних напруг і напруга поздовжнього пластичного перебігу 

знижується у 2–5 разів [4]. Це явище може бути використане для 

підвищення деформованості металів при розробці ефективних схем 

пластичної обробки металів. 

Автори висловлюють подяку Метлову Л.С. за допомогу у постановці 

експерименту та плідне обговорення результатів. 
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