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MaTepvlanose,u,eHme - HayKa 3KCrnepumuMmeHTaribHada n MmogennpoBaHnio B Hewn TPpagnumMoHHO
oTBOAUITAaCb BCrnomMorartesibHas poJsib,

HO

COBPEMEHHbIE CYNEPKOMIMbIOTEPLI NO3BOSIAKT NPOBOAUTL BUPTYarlbHbIA 3KCNEPUMEHT
MaKCUMarnbHO NPUBNMKEHHbIN K peanbHOMY W, TakuM 00pa3oM, agpecoBaTth peLleHne no
KpanHen Mepe HEKOTOPbLIX MaTepmnanoBeavyeckmx Npobrnem MMeHHO MOgENUPOBAHUIO:

- NpeAckasaHne CBOMCTB M NOBeAEeHUA MaTepuarnoB B
YCIOBUAX HEAOCTUXKUMbIX B TAGOPaTOPHbIX IKCNEePUMEHTaX

- npeacKa3aHue CBOMCTB N NoBeAeHus MaTepuanoB B YCITOBUAX XpPaHeHUsA
n/vnnn dKCcnnyaTtauyuun, oxpatbiBarowux ArnTesibHble NPOMEeXYTKN BPpeMeHU


Выступающий
Заметки для презентации
Актуальность исследований в области материаловедения определяется потребностями современного общества в новых материалах и необходимостью оценок рисков, связанных с использованием традиционных материалов в новых областях науки и техники

Приоритетные направления исследований в области материаловедения закреплены в соответствующих подпрограммах

	Национального проекта «Атомная наука и техника», который вошел составной частью проекта «Наука»
	
	Единой Отраслевой Тематической Программы ГК «Росатом»
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NMpunoxeHuna mopenen

YpaBHeHUSA COCTOSIHUA B YCIOBUAX BbICOKOMN
KOHLieHTpaLuM aHeprum

liquid

O

Peonorusi n kmHeTuka pasoBbIX NpeBpaLleHni npu
BbICOKMX CKOpOCTSIX AedropmMauumn

PagnaunoHHasa CTOMKOCTb KOHCTPYKLMOHHLIX MaTepuarnoB U

pagnauuoHHOe cTapeHue A4epHO-aKTUBHbLIX MaTepuanos
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Yield stress, MPa

MexaHu4yeckue un Tennocgpunsnyeckme CBOMCTBa HaHoO-
CTPYKTYPUPOBAHHbLIX MaTepuanoB
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ATOMMUCTHNYECKOE MoaesimpoaHue {.‘,

MepBOnNpuHUMNHOE
MoaenMpoBaHue Ha ocHoBe DFT

Pazmep MmoaenupyemMoin CUCTeMbl

<1000 atomoB

PaccuntbiBaeMble CBOMUCTBA

CBolCcTBa Matepuana

YpaBHeHue COCTOAHUA
®DOHOHHbIE CMNeKTPpbl
dazoBan cTabuNbHOCTb
Anddysnn

BaskocTb
XapaKTepUucTukum
AedekToB
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MopenupoBaHune MmetoaoMm
Knaccumueckom M

Pazmep MmoaenvpyeMom
CUCTEMBI

~10°atomoB (EAM)
~10% atomoB(MEAM/GEAM)
~107 atomoB (SNAP)

PaccumTbiBaeMble CBOMUCTBA
- MpPOYHOCTHbIE CBOUCTBA
- KnHetnka ¢azoBbIX
npespaweHum
- Mepekpucrannmsaums
- PagnauMoHHan
CTOMKOCTDb

19209nodl]




MeToa Knaccu4eckon MOJieKynapHoON ANHAMUKA U
ncrnonb3yemMble Moaenu B3aumMoaencTBumA 4 [

AAAAAAAA

C TOYKM 3peHUs MmaTeMaTUKM METOA MOSIEKYSISIPHOW AMHAMUKKN npeacTaBnseT cobon 3agady
Kowwn ans cuctemobl 3N nnuHenHbix gndpdepeHumanbHbIX YpaBHEHUIA BTOPOro nopsiaka
(ypaBHeHUs aBuxeHust HbloToHa):

1

m. =
i’ or,

!

d’r ou(r,r,..r,)
== R , i=1,.N

rae m — macca i - ro atoma, r— paguyc-BekTop /- ro atoma, U — noTteHumanbHas aHeprus
cucTtemMsl Yyactuy, N —4mucno Yyactu,.
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MeTop Knaccn4yeckou MorneKkynsapHon ogUHaAMUKU
U Ucnosib3yeMble Moaeriu B3anmMoaeucTBus O
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Mopenb norpyxeHHoro atoma (fday & backec, 1987)
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J

po (I”) - chepunyeckn-CUMMETPUYHASA PYHKLMS,
: ONMChIBaOLLLAs 3NEKTPOHHYIO MMOTHOCTb,
co3gaBaemMyto BOKpyr cebsa ogH1MM aTOMOM

O6GnacTb NpUMeHeHUs — NPoCTbie MeTas bl C BbICOKOCUMMETPUYHbIMU
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MeToa Knaccuieckon MOSeKynapHOM QUHaAMUKU K
ncnosib3yemMblie Moaenn B3anmMoaencTeus Y

O606wWweHHas Moaenb HorpyxceHHoro Atoma (OMI1A)

(WoHoB, CanoxHukoB, pemos, 20137) MMMA
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*G.V. lonov, F.A. Sapozhnikov, V.V. Dremov, M.A. Zocher, D.L. Preston, J. Nucl.

Mater., 435,10-16, (2013).
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MawuHHOe oby4yeHune

O
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KBaHTOBBIE MalwmnHHoe MeToaouku
pacuyeTbl oby4yeHue KpynHomaclutabHoro
(DFT + QMD) (noctpoeHue MLIP aTOMUCTNYECKOro
(nocTpoeHune Moaenen moaenupoBaHusa (KML)
obyuvatoLen MeXaTOMHOro (MogenupoBaHue CBOUCTB U
BbIOOPKM) B3aMMOAENCTBUS) npoLeccos
npeacTaBUTENbHbBIX CUCTEM)
VASP, Abinit, GEAM, MTP, LAMMPS
QE, Exciting GAP, SNAP MOJIOX
+ BbICOKaA TOYHOCTL + GonblINe CUCTEMbI
+ “OoTCyTCTBUE” NOATOHOUHBLIX
napaMmeTpoB = TOMHOCTL ONPEeaenAeTCA
NONy3IMNUPUYECKOW MOaenbLIo
= ManocTL cucrTem MEeNaToMHOro B3auMoaeiCTBUA

POAL-BHUWNTD
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Cnnas Ti-6Al-4V

Pa3Butue agauTUBHBLIX TEXHOSIOMMU KaK MOTUBaLUS C’
AaHHOIo nccrnenoBaHusA

YnbTpasByKkoBOW TpaHCNoHAep

NATURE COMMUNICATIONS 13
https://doi.org/10.1038/s41467-019-13874-z



Pa3Butne agonTUBHDbIX TEXHOJIOrMM Kak MOTUBaLUuA

AaHHOIo nccrnenoBaHusA

MMnynbCHbIN
nasep

Ctanb 316L

Scientific Reports,11, (2021) 23501.
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ATOMUCTUYECKaA MmoaeNb U UCNOSIb30BaHHbIE KOAbI

CocTaB : Fe-14Ni-19.5Cr

[MoTeHumnan : EAM NIST Interatomic Potentials Repository,
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O

https://www.ctcms.nist.gov/potentials/entry/2019—-Mendelev-
M-I-Fe-Ni-Cr/2019—-Mendelev-M-I-Fe-Ni-Cr—LAMMP S—ipr1.html.

M kog : LAMMPS

YYeT aneKTpOHHOM
TENMnonpoBOAHOCTM : ABYX-TeMnepaTypHas moaenb”

1762
287
0.678
7554

PacnosHaBaHue : OVITO-PTM, ATA (Adaptive Template Analysis®)
 BM3yanusaums
Csonctea
T, K 1689

AH,,  k[x/kr 254

AV, A3/aTtom 0.36

o kr/m3 7112

P Krim3 6920

Ysr » MOx/M2 20

7157
130

*J. Phys.:
Cond. Matter 19 (2007)
496201.

** Russian J. of Phys.
Chem. B 2 (2008) 238
— 245,
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BosgencTtBue ynbTpa3sByka Ha pacnnaB

[oMmoreHHas HYKIneaun4a noa

OencTBmeM ynbsrpassyka ?

150 MPa

v
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Выступающий
Заметки для презентации
В работе 
C.J. Todaro, M.A. Easton, D. Qiu, D. Zhang, M.J. Bermingham, E.W. Liu, M. Brandt, D.H. StJohn, and M. Qian, Grain structure control during metal 3D printing by high intensity ultrasound, Nature Communications 11 (2020) p. 142.
предложен механизм, при котором в результате кавитации и последующего схлопывания пузырьков в жидкости возникают ударные волны с амплитудой в 100 Мпа, которые индуцируют образование центров кристаллизации в объеме жидкости, т.е. образование критического зародыша, что приводит к измельчению результирующей зеренной структуры.
С целью проверки этой гипотезы были проведены расчеты поверхностной энергии кластеров и размера критического зародыша в зависимости от температуры, а также расчеты частоты нуклеации критического зародыша, которые показали, что образование центров нуклеации в объеме жидкости стали и ВТ-6 при данных условиях (эффективное переохлаждение ~5-7 градусов при изэнтропическом сжатии 100 МПа) невозможно из-за высокой поверхностной энергии твердых кластеров.
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Выступающий
Заметки для презентации
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Выступающий
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Выступающий
Заметки для презентации
Из-за резкого падения предела текучести с температурой существует область твердого материала вблизи фронта кристаллизации, в которой предел текучести оказывается меньше напряжений в акустической волне (см. рис)
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Выступающий
Заметки для презентации
На рисунках показана финальная структура. После акустического воздействия произошло измельчение зерен.



BosgencrBue Ha 3aTBepaeBwMn matepuan. lNpsimoe
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Выступающий
Заметки для презентации
На рисунках показана финальная структура. После акустического воздействия произошло измельчение зерен.



BbiaeneHune npegkpucrtannusaumoHHoro crnos (PCL)
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* PTM - Polyhedral Template Matching
** ATA — Adaptive Template Analysis
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Kpuctannusauusa B pasnmMyHbIX
KpucTannorpadmnyeckmx HanpaBrneHUAX 4
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ATOMHas CTpyKTypa ABOMHMKA
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Pasvep ABOVWHMKOB B 3aBUCMMOCTM OT TeMnepaTypbl

6, POAL-BHUUNTD
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« CoBpeMeHHble METOAbI MOMEKYNISIPHOW AMHAMMUKK NO3BOMSAOT NPOBOAUTL
MoaenMpoBaHme doopMmMPOBaAHNS NEPBUYHON MUKPOCTPYKTYPbI NPU YCIOBUSIX,
cBoncTBeHHbIX CJIC;

« PaccmoTpeHHoe nMmnynbCHOe BO34eNCTBME (BHELLUHNIA YIbTPa3ByK UM UMMYNbCHbLIV
nasep) NpUBOAUT K UBMEHEHMIO MUKPOCTPYKTYPbl 06pasLioB, NOSy4YEHHbIX METOAOM
CJIC, 3a cyeT nnactmyeckoro gedopMmpoBaHna Matepuana, Haxoasawerocsi B TOHKOM
Cnoe nof BaHHOW pacrnasa;

* [lony4veHsbl yoeauTenbHble CBMOETENBCTBA CYLLECTBOBAHNSA NPeaKpMCTanin3aunoHHOro
cnosi (PCL), obobLiatoLlero noHATME NOBEPXHOCTU pasaenia TBepaoe Teno — XUOKOCTb;

* W3y4yeHbl cTpyKTYpHble cBoncTBa PCL 1 nx 3aBUCUMOCTb OT HanpaBeHus
Kpuctannusaumu;

* [lokasaHa ponb PCL B dhopmunpoBaHmn nepBnHHON OBOMHUKOBOWN MUKPOCTPYKTYPbI NpU
ObICTPOWN KpUcTannuaauuu.
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