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Аннотация. Исследуется влияние температуры и наличия дислокаций в кристаллах меди на структуру 
ударной волны и динамический предел упругости (HEL) методом молекулярной динамики. Показано, что в 
идеальных кристаллах меди [110] и [111] величина HEL слабо меняется по мере распространения волны. Значения 
HEL снижаются с температурой в идеальных кристаллах меди ориентации [110] и увеличиваются в [111] 
кристаллах. В кристаллах меди с дислокациями HEL затухает гораздо быстрее, чем в идеальных кристаллах, и 
увеличивается с температурой. Показано, что HEL затухает по степенному закону c показателем 0.5-0.7, что 
согласуется с экспериментальными данными для отожженной меди.  

Работа выполнена при поддержке гранта РНФ № 22-71-00088. 
 

Введение 

Предел текучести определяет напряжение, выше которого материалы начинают необратимо 
пластически деформироваться. При умеренных скоростях деформации предел текучести большинства металлов 
уменьшается с повышением температуры. С увеличением скорости деформации становится все труднее 
осуществить деформацию образца. Эксперименты с ударными волнами позволяют достичь высоких скоростей 
деформации сжатия, превышающих 107 s-1. Ударная волна распадается на упругий предвестник и следующую за 
ним пластическую волну. Динамический предел упругости (HEL) определяется напряжением на упругом 
предвестнике. Ударно-волновые эксперименты на многих отожженных гцк металлах с низкой плотностью 
дислокаций, таких как серебро [1], алюминий [2] и медь [3], показывают, что HEL может аномально 
увеличиваться с температурой.  

Известная интерпретация этого эффекта связана с изменением механизмов движения дислокаций. При 
умеренных скоростях деформации дислокации движутся в термически активированном режиме, преодолевая 
барьеры кристаллической решетки, и поэтому их движение ускоряется с температурой. При более высоких 
скоростях деформации движение дислокаций переходит в режим фононного трения, коэффициент которого 
увеличивается с температурой, что приводит к замедлению дислокаций. Когда длина свободного пробега 
дислокаций достаточно велика, что характерно для отожженных металлов, то HEL может увеличиваться с 
температурой. Отметим, что увеличения HEL с температурой не наблюдается в не отожжённых сплавах и оцк 
металлах, где либо относительно высокая плотность дислокаций, либо коэффициент фононного трения не 
сильно меняется с температурой. Даже небольшая пластическая деформация отожженных медных образцов 
сопровождается резким падением HEL при высокой температуре и исчезновением эффекта аномального 
термического упрочнения при высокой скорости деформации [4]. 

Монокристаллы меди [110] и [111] "в полученном виде" также демонстрируют аномальное увеличение 
HEL с ростом температуры [5]. Значение HEL для кристаллов меди очень мало в диапазоне температур от 
комнатной до 873 K, поэтому его невозможно точно измерить. Повышение температуры образца до 1273 K 
приводит к образованию пикообразной формы упругого предвестника и, следовательно, к увеличению значения 
HEL [5]. Появление резкого всплеска на фронте упругого предвестника с ростом температуры характерно для 
отожженных гцк металлов [2,3].  

Целью данной работы является детальное изучение эволюции структуры ударной волны в кристаллах 
меди ориентации [110] и [111] и определение роли температуры и дислокаций. Строятся атомные модели 
кристаллов меди с дислокациями, и проводится моделирование их ударного нагружения. Впервые показано, что 
температурная зависимость в чистых кристаллах HEL сильно анизотропна, и HEL может возрастать с 
температурой в кристаллах ориентации [111] и убывать в кристаллах [110]. Установлено, что наличие 
дислокаций в кристалле приводит к замедлению затухания HEL с температурой.    

 
Основной текст 

Для создания дислокаций в кристалле меди  использовался метод вырезания вакансионных 
дислокационных   петель [6]. В четырех плоскостях (111) случайным образом вырезались ромбы толщиной в 
один атом с гранями, параллельными направлениям [112]. После чего производилась релаксация системы к 
заданной температуре и нулевому давлению. Рассматривался диапазон температур от 100 до 1100 К. В процессе 
релаксации к кристаллу прикладывалась деформация сдвига, при которой дислокации начинали двигаться и 
взаимодействовать друг с другом, образуя дислокационную сеть. После чего, сдвиговая нагрузка снималась. 
Модели идеальных кристаллов меди и кристаллов меди с дислокациями имели размер 460x27x27 нм3. Для 
кристаллов меди [111] рассматривались более длинные модели 800x20x20 нм3. Плотность дислокаций в 
моделях составляла примерно 2.2·1016 м-2. Распределение дислокаций в образцах было близким во всем 
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