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В данной работе выполнено сопоставление молекулярно-динамического и 

континуального решений задачи о бесконечной трещине в никелевой пластине с 
центральным разрезом. В качестве подхода механики сплошных сред представлено 
решение краевой задачи напряжённо-деформированного состояния в асимптотическом 
приближении по Уильямсу. Молекулярно-динамический метод реализован с помощью 
программного обеспечения LAMMPS, в котором проводилось моделирование 
исследуемого образца с дальнейшим построением полей напряжений при различных 
временных шагах. 

Для сравнения молекулярно-динамического решения с континуальным в рамках 
упругой деформации производится реализация функции на языке программирования 
python с вызовом библиотечной интеграции LAMMPS. Конфигурация представляет 
собой пластину из никеля с линейными размерами 350,63×350,63 ×10,52 Å с трещиной 
длиной 38,48 Å в NPT-ансамбле с температурой 300 K. К пластине применена 
одноосевая растягивающая нагрузка. 

Рассматривается краевая задача следующего вида: 
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Здесь 𝜎, 𝜏 – компоненты тензора напряжений, 𝜒 – функция напряжения Эри, 𝑟; 𝜃 – 
радиальная и угловая координаты.  

 
Рисунок 1 – Напряжения в полярной системе координат 

 
Решение задачи проводится посредством нотации Колосова-Мусхелишвили 

[1; 2] при помощи аппарата теории функции комплексного переменного. Компоненты 
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напряжений представлены в следующем виде с универсальными угловыми 
распределениями для нормального отрыва 𝑓ଶ௡ାଵ
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На рисунке 2 представлены поля напряжений компонент соответствующего 
тензора. Также были построены графики зависимости компонент тензора напряжений 
от угловой координаты при вершине разреза (рисунок 3).  

 

 
Рисунок 2 – Распределение полей напряжений для временных шагов 2,5; 5; 7,5; 10 пс 

 

 
Рисунок 3 – Зависимость компонент тензора напряжений (слева направо – 𝜎ଵଵ;  𝜎ଵଶ;  𝜎ଶଶ) от 

угла при вершине трещины 
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Видно, что на макроскопическом масштабе при построении континуального 
решения следует учитывать процессы накопления повреждений, которые 
аккумулируются вблизи вершины трещины и чётко визуализируются на 
атомистическом уровне. На начальных временных шагах (для линейного режима 
деформирования) решения совпадают, однако при приближении к нелинейному 
режиму деформирования следует обратиться к решениям деформационной теории 
пластичности (решение Хатчинсона–Райса–Розенгрена) [3–5]. 
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