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LAMMPS

Алюминий

Медь

Al-Cu сплавы

Одноосное сжатие

Температура, K Концентрация меди в сплаве AL-CU, %

100, 200, 300, 400, 500, 600, 700, 800, 

900

0, 10, 20, 30, 50, 70, 80, 100

F. Apostol, Y. Mishin. Interatomic potential for 

the Al-Cu system // Physical Review B.

• первоначальный размер кристаллов

(20.25 нм)3

• периодические граничные условия

• потенциал ADP

• число атомов в кристалле 500 тыс.
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Алюминий и медь при T=300K
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Сплавы при T=300K aCu = 20%
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aCU = 10% при T = 300K
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V

VI

aCu = 10% при T = 300K
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Фазовые переходы

Модель релаксации напряжений
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Дислокационная пластичность

аннигиляция

нуклеация

размножение 

дислокаций
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Искусственные нейронные сети
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Cu Al

Твердый раствор с малой концентрацией меди в алюминии
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Модель эволюции фазовой структуры
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Подбор параметров моделей методом Байеса

Параметр Значение

=1 =2 =3 =4

K0 102 102 10 102

U, eV 0.3 0.19 0.13 0.3

V0, m3 10-30

ε 1 0.34 0.37 0.17 0.24

ε 2 0.52 0.02 0.17 0.52
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Подбор параметров моделей методом Байеса

mod

3

4
el s = −

1

2 2

yy zz

MD xx

 
 

+ 
= − 

 

Параметр Значение

n1 -0.15

n2 -0.23

B, Pa×s 1.8×10-5

Y0, MPa 30

A 3.5

kn 0.072

εD, eV 74
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Результаты модели релаксации 
напряжений



Заключение
• Проведено молекулярно-динамическое моделирование

одноосного сжатия и растяжения алюминиевых кристаллов с

различной концентрации атомов меди в широком диапазоне

температур

• Фазовый переход вносит существенный вклад в релаксацию

касательных напряжений

• Сформулирована модель фазового превращения на основе

уравнения Аррениуса

• Определены параметры модели пластичности и фазовых

переходов методом Байеса

• Обучены две искусственные нейронные сети с прямой связью,

позволяющие определять константы упругости, порог

нуклеации дислокаций и рассчитывать давление в материале
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