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Настоящая работа посвящена исследованию прохождения ударной волны, вызванной компрессионным воздействием на свободную атомную плоскость наноструктуры в широком диапазоне внешних напряжений. Проводился детализированный расчет плотности, скорости центров масс, температуры и потенциальной энергии мезообъемов в необходимые моменты времени. Величина напряжения в расчетах изменялась от 0,1 ГПа до 4 ГПа, а временной интервал воздействия ограничивался 6 пс. В результате исследования полной энергии, приобретенной системой под влиянием внешней нагрузки, удалось установить интервалы внешних напряжений, на которых наблюдается разные механизмы поглощения энергии. На интервале до 2.6 ГПА зависимость всех компонент энергии близка к квадратичной. При превышении этого значения наблюдается почти линейный рост полной энергии. В результате численного анализа было показано, что первый интервал соответствует упругому отклику наноструктуры на внешнее воздействие, а второй – пластическим (необратимым) деформациям, что это соответствует необратимым изменением кристаллической структуры системы. Мезоанализ волновой картины позволил определить, что за упругим предвестником по кристаллу распространяется волна, в которой и происходят необратимые изменения кристаллической структуры, т.е. это волна пластических деформаций. Расчет парной функции распределения в мезообъемах доказал образование множества дефектов, в том числе и аналогичных дислокациям. Таким образом, показано, что существует предельная внешняя нагрузка, при достижении которой твердотельная наноструктура с идеальной кристаллической решеткой скачкообразно перестраивает механизм поглощения энергии. Исследование кристаллической структуры показало, что состояние вещества в пластической волне соответствует жидкой фазе. (Для этого состояния лучше пользоваться термином «аморфная фаза», т.к. температура вещества за фронтом волны составляет около 100 К). Охлаждение вещества до криогенных температур позволило выявить появление множества дефектов типа дислокаций на начальной стадии их зарождения. Работа выполнена при поддержке Интеграционного проекта СО РАН №64 и гранта РФФИ № 12-01-00726-а.
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