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Проведено сравнительное сопоставление результатов вычислительных
имитационных экспериментов по определению траекторий распространения
наклонной трещины в линейно упругой среде, выполненных с помощью двух
принципиально различных подходов: дискретного и континуального. Целью
исследования является построение траектории продвижения наклонной
трещины в трубе, находящейся под действием осевой растягивающей нагрузки,
посредством расширенного метода конечных элементов (континуальный под-
ход) и с помощью метода молекулярной динамики (дискретный, молекулярно-
атомистический подход). Выполнено компьютерное имитационное модели-
рование осевого растяжения трубы со сквозной наклонной трещиной с приме-
нением расширенного метода конечных элементов полнофункционального
расчетного комплекса SIMULIA Abaqus. Параллельно с конечно-элементным
анализом проведено молекулярно-динамическое моделирование растяжения
наноскопической трубки со сквозной наклонной трещиной в программном
пакете LAMMPS для нескольких материалов (монокристаллическая медь и
монокристаллический алюминий с гранецентрированной кристаллической
решеткой) с имеющимися в открытом коде LAMMPS потенциалами внедрен-
ного атома. Размеры макроскопической и наноскопической труб и длины тре-
щин выбраны с учетом геометрического подобия образцов. Получены траекто-
рии распространения наклонной трещины в трубе, находящейся в условиях
осевого растяжения. Расчеты проведены для нескольких характерных значений
углов наклона трещины: 30, 45, 60 и 75° к оси трубы. Обнаружено, что траек-
тории распространения трещин, полученные в рамках континуальной те-
ории и атомистической симуляции, аналогичны друг другу. Установлено, что
для различных углов наклона трещины сохраняется подобие траекторий рас-
пространения трещины в трубе на различных масштабных уровнях – макро-
и наноскопическом.

Ключевые слова: метод молекулярной динамики, расширенный метод ко-
нечных элементов, конечно-элементный анализ, траектория трещины, поле на-
пряжений, смешанное нагружение.
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Введение

В настоящее время метод молекулярной динамики (МД), будучи наиболее адап-
тируемым вычислительным методом для моделирования материалов на атомном/
молекулярном уровнях, нашел свое широкое применение для моделирования многих
физических, механических, биологических, химических явлений и процессов на
атомарном уровне [1–7]. Среди методов атомистического моделирования модели-
рование, основанное на методе МД, является наиболее подходящим методом для
исследования процессов разрушения, поскольку динамика атомов теоретически от-
слеживается путем решения ньютоновского уравнения движения. В частности, клас-
сическое моделирование МД является мощным инструментом для моделирования
материалов в наноразмерном масштабе благодаря его относительно низкой вычис-
лительной стоимости за счет использования эмпирических силовых полей (моделей
межатомного взаимодействия) [1–7]. Особенно большой интерес вызывает моделиро-
вание нанотрубок, изготовленных из различных материалов, находящихся под воз-
действием сложных термомеханических нагрузок [2–4]. Несмотря на значительное
количество публикаций, посвященных конструированию и поведению нанотрубок
при действии различных силовых и температурных факторов [8–11], число работ,
анализирующих трубки с дефектами, весьма ограничено [12]. В последнее время
публикуются исследования, сопоставляющие континуальный и дискретный подходы
[13–18], однако публикации, посвященные сравнению атомистического подхода и
методов, основанных на классической механике сплошных сред, для конфигурации,
рассмотренной в настоящей статье, отсутствуют. В силу указанной причины настоя-
щая статья ставит своей целью отыскание траектории распространения наклонной
трещины в нанотрубке при действии на последнюю осевой растягивающей нагрузки.
Вторая задача настоящей статьи заключается в сопоставлении траектории роста тре-
щины, полученной методом конечных элементов, с результатами молекулярно-дина-
мического имитационного расчета, то есть в сравнении двух принципиально различ-
ных подходов моделирования – континуального и атомистического.

Характерные детали и особенности конечно-элементного расчета

Моделирование роста наклонной трещины в трубе проводится с помощью двух
различных подходов: расширенного метода конечных элементов (XFEM), реализо-
ванного в расчетном комплексе SIMULIA Abaqus, и метода молекулярной динами-
ки [1], реализованного в программном пакете Large-scale Atomic/Molecular Massively
Parallel Simulator (LAMMPS). Для конечно-элементного моделирования в качестве
образца выбрана стальная гладкая труба. Коэффициент Пуассона  = 0,3 и модуль
Юнга E = 200 ГПа в расчетах заданы в соответствии с выбранным материалом,
плотность материала равна 7800 кг/м3. Размеры модели заданы в соответствии с
ГОСТ 633-80 [19]. Условный диаметр трубы d = 102 мм, номинальная толщина
стенки составляла h = 6,5 мм, а длина L задана равной 1000 мм. Длина трещи-
ны a = 40 мм. Для моделирования выбран критерий максимального главного на-
пряжения для описания разрушения и задана материальная константа f = 150 МПа.
В расчетном комплексе Abaqus проведено моделирование распространения наклон-
ной трещины в трубе под действием растягивающей осевой нагрузки. Растягиваю-
щая нагрузка P приложена к обоим торцам трубы и равна 10 МПа. Построенная ко-
нечно-элементная модель (КЭ-модель) содержала 144800 элементов. Схема приложе-
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ния растягивающей нагрузки приведена на рис. 1а. Типичная КЭ-сетка показана
на рис. 1б, в.

Расчеты проводились для нескольких характерных значений углов наклона тре-
щины к оси трубы: 30, 45, 60 и 75°. Ниже приведены и описаны результаты КЭ-
расчетов для 45°. Результаты моделирования стальной трубы со сквозной наклонной
трещиной под действием растягивающей нагрузки с помощью расширенного метода
конечных элементов показаны на рис. 2, 3.

а)                                   б)                                                    в)
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Рис. 1. Схема приложения нагрузок к трубе (а),
типичные КЭ-сетки по толщине (б) и по длине трубы (в)
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Рис. 3. Распределения интенсивности напряжений по Мизесу с течением времени

Step-1. Increment 20: Time 5.888E–03 час, Step-1. Increment 50: Time 8.452E–03 час, Step-1. Increment 80: Time 1.019E–02 час
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Рис. 2. Результаты КЭ-моделирования распространения наклонной трещины в трубе
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Характерные детали и особенности
молекулярно-динамического расчета

С помощью пакета LAMMPS – инструмента, реализующего метод молекулярной
динамики, выполнено моделирование одноосного растяжения наноскопической
трубки с наклонной трещиной. Трубка в основной серии расчетов имела следующие
размеры: внешний радиус трубки равен 54,225 A° , внутренний – 43,38 A° , длина трубки
составляла 361,5 A° . Размер трубки подбирался для максимального соответствия ее
размеров модели трубы в проведенном ранее конечно-элементном расчете. В
вычислениях был использован потенциал внедренного атома для материалов с
гранецентрированной кубической кристаллической решеткой. В расчетах использо-
вался NVT-канонический ансамбль и термостат Нозе – Гувера для обеспечения по-
стоянства температуры. Временной шаг моделирования составлял 1 фс, общее время
моделирования составляло 30 пс.

Граничные условия задачи устанавливались периодическими во всех направле-
ниях. Чтобы исключить влияние соседних образцов вдоль осей x1 и x2, внешний ди-
аметр трубки был задан меньше размера ячейки моделирования на 4 A°  по этим направ-
лениям. Моделируемая система содержала 58900 атомов. Трещина задана путем
определения двух регионов в виде призм (с целью моделирования наклонной трещи-
ны) и исключения взаимодействия атомов из первой области с атомами из второй.

В приведенном расчете угол наклона трещины составлял 45°. В течение 20 пс
проводилась релаксация системы. Температура задана равной 0,1 K с целью исклю-
чения эффектов неупругого деформирования трубы.

В течение 30 пс к трубке прикладывалась растягивающая нагрузка вдоль ее
оси. Геометрия трехмерной молекулярно-динамической модели трубки с наклонной
трещиной приведена на рис. 4. Красным и розовым цветами отмечены области,
между атомами которых исключено взаимодействие, соответственно между этими
регионами и инициирована трещина.

Траектория распространения трещины с течением времени, полученная при ато-
мистическом моделировании, показана на рис. 5. Сравнение путей продвижения на-
клонной трещины, наблюдаемых в конечно-элементном (см. рис. 3) и молекулярно-
динамическом (см. рис. 5) моделировании, показало их подобие.

Рис. 4. Геометрия трубки с наклонной трещиной в LAMMPS:
вид сбоку (а), вид сверху (б)

а)                                                                   б)
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Заключение

В проведенном вычислительном имитационном эксперименте были рассмотрены
два концептуально различных подхода для моделирования осевого нагружения трубы
с наклонной трещиной. В рамках первого (континуального) подхода использовалась
техника расширенного метода конечных элементов и его реализация в расчетном
комплексе SIMULIA Abaqus. Второй подход является дискретным и основан на методе
молекулярной динамики. Сравнение траекторий продвижения трещины, полученных
двумя различными техниками (см. рис. 2, 3 и рис. 5), обнаружило их подобие и ка-
чественное сходство. Таким образом, в настоящем исследовании выполнено компь-
ютерное имитационное моделирование, базирующееся на атомистически-молекулярном
моделировании деформирования трубки с наклонным сквозным дефектом, подвержен-
ной действию осевой растягивающей нагрузки. Проведено моделирование трубы, на-
ходящейся под действием растягивающей нагрузки, с помощью расширенного метода
конечных элементов, реализованного в КЭ-комплексе SIMULIA  Abaqus. Сопоставлены
траектории распространения трещин в каждом из рассмотренных случаев. Показано,
что траектория роста трещины, наблюдаемая в атомистическом моделировании,
практически совпадает с траекторией трещины, полученной с помощью технологии

10 пс                                         20 пс                                      22 пс

Рис. 5. Траектория роста наклонной трещины в трубке с течением времени

24 пс                                         26 пс                                      28 пс
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расширенного метода конечных элементов (XFEM). Полученное решение может быть
полезным при создании параллельных объединенных атомистически-континуальных
моделей деформирования и разрушения тел с дефектами [19–24].
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The article is devoted to a comparative analysis of the results of computational simulation
experiments aimed at determining the inclined crack propagation paths a linearly elastic medium,
performed using two fundamentally different approaches, namely discrete atomistic approach and
continuum mechanics approach. The aim of the study is to construct paths of an inclined crack in
a pipe under the uniaxial tensile loading by means of an extended finite element method (continuum
approach) and using the molecular dynamics method (discrete, molecular atomistic approach).
Computer simulations of uniaxial tension of a pipe with a through-the-thickness inclined crack
were performed using the extended finite element method of the multi-functional computa-
tional software SIMULIA Abaqus. In parallel with the finite element analysis, a molecular
dynamic simulation of the uniaxial tension of a nanoscopic tube with a through-the-thickness
inclined crack in the LAMMPS software package for several materials (monocrystalline copper
and monocrystalline aluminum with a face-centered crystal lattice) with the embedded atom
potentials available in the LAMMPS open code was carried out. The sizes of macroscopic and
nanoscopic pipes and crack lengths are selected taking into account the geometric similarity of
the samples. Hereupon, the paths of the propagation of an inclined crack in a pipe under axial
stretching conditions are obtained. Computations were carried out for several characteristic
values of the crack inclination angles: 30, 45, 60 and 75° to the pipe axis. It is found that the
crack propagation paths obtained within the framework of the continuum mechanics approach
and atomistic simulations are similar to each other. It is established that for different angles of
the crack location, the similarity of the crack growth trajectories in the pipe is preserved at
various scale length levels: macroscopic and nanoscopic scales.

Keywords: molecular dynamics method, extended finite element method, finite element analysis,
crack path, stress field, mixed mode loading.
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