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Введение
[bookmark: _Hlk94031148]Дислокации - дефекты кристаллической решётки, искажающие правильное расположение атомных плоскостей. Отличаются от других дефектов в кристаллах тем, что значительное нарушение регулярного чередования атомов сосредоточено в малой окрестности некоторой линии, пронизывающей кристалл.
[bookmark: _Hlk94031228]Материалы используются в нашей жизни постоянно, они постоянно подвергаются нагрузке. Необходимо наблюдать за возникающими дислокациями в материалах, чтобы понимать, как происходит изменение структуры материала при их наличии. В этом и заключается актуальность работы. Наиболее удобным способом описания движения дислокаций является клеточный автомат. Чтобы добиться точности описания движения дислокаций, был выбран клеточный автомат, состоящий из шестиугольников. 
[bookmark: _Hlk89624168][bookmark: _Hlk94031271]Целью работы является создание клеточного автомата, позволяющего описать движение дислокаций в кристаллической решетке, чтобы в дальнейшем описывать деформирование различных образцов. Для ее осуществления необходимо выполнить ряд следующих задач:
· [bookmark: _Hlk94031295]Изучить понятие дислокации
· Изучить теорию по клеточным автоматам 
· Изучить язык программирования Wolfram Mathematica с целью написания в нём клеточного автомата
· Написать клеточный автомат с помощью полученных знаний по дислокациям









Теоретическая часть
Деформации
Любая деталь механизма или конструкции, работающая под нагрузкой, испытывает деформацию той или иной величины и знака. Деформацией называется изменение формы и размеров тела под действием силы. Деформация, исчезающая после снятия нагрузки, называется упругой, а сохраняющаяся – пластической. В основе упругих деформаций лежат обратимые смещения атомов от положения равновесия. В основе пластических деформаций – необратимые перемещения атомов на значительные расстояния от исходного положения равновесия.
Виды упругих деформаций:
1. [bookmark: _Hlk94031357]Деформация растяжения/сжатия:
Если к однородному, закрепленному с одного конца стержню приложить силу F вдоль его оси в направлении от стержня, то он подвергнется деформации растяжения. Деформацию характеризуют абсолютным удлинением Dl = l – l0 и относительным удлинением e = Dl/l0, l0  - начальная длина, l – конечная длина стрежня.
Подобной деформации подвергаются тросы, канаты, цепи в подъемных устройствах. Если же сила направлена к стержню, то он подвергнется сжатию. В этом случае e будет отрицательным. Деформацию сжатия испытывают колонны, столбы, стены и т.п. При растяжении или сжатии меняется площадь поперечного сечения тела. При растяжении уменьшается, при сжатии увеличивается.

2. [bookmark: _Hlk94031391]Деформация сдвига
[image: ]
Рис. 1. Деформация сдвига
При деформации сдвига мы сдвигаем параллельно один слой относительно другого. Образуется угол сдвига a  F. V = const. Сдвигу подвержены заклепки и болты, скрепляющие части мостовых ферм, балки в местах опор и др. Сдвиг на большие углы может привести к разрушению тела – срезу. Срез происходит при работе ножниц, зубила, зубьев пилы и т.д.
3. Деформация изгиба
Деформация изгиба – это есть неравномерное растяжение/сжатие слоёв. Слой, не испытывающий растяжения/сжатия, называется нейтральным. H – стрела прогиба. Стрела прогиба – это максимальное расстояние, на которое сместились точки под действием силы (H  F)
[image: ]
Рис.2. Деформация изгиба


4. Кручение
[image: ]
Рис.3. Кручение
Угол закрута – φ пропорционален вращающему моменту пары сил (φ  М). Для совершения деформации кручения необходимо приложить две по модулю одинаковые силы, но разные по направлению.
М = М1+М2 = F*R + F*R = F*D
Основными деформациями являются деформации растяжения/сжатия и сдвига. При деформации изгиба происходит неоднородное растяжение и сжатие, а при деформации кручения – неоднородный сдвиг.


Дислокации
Дислокации - дефекты кристаллической решётки, искажающие правильное расположение атомных плоскостей отличаются от других дефектов в кристаллах тем, что значительное нарушение регулярного чередования атомов сосредоточено в малой окрестности некоторой линии, пронизывающей кристалл.
Типы дислокаций
Простейшими видами дислокации являются краевая и винтовая. В идеальном кристалле соседние атомные плоскости параллельны на всём своём протяжении; если одна из атомных плоскостей обрывается внутри кристалла (рис. 4, а), возникает краевая дислокация., край "лишней" полуплоскости является её осью.
[image: Изображение выглядит как текст

Автоматически созданное описание]
Рис.4. Краевая дислокация: а - обрыв атомной плоскости; б - электронно-микроскопическое изображение дислокации в кристалле; в - схема расположения атомов в ядре
[bookmark: _Hlk94034028]Винтовую дислокацию можно представить себе как результат сдвига на период решётки одной части кристалла относительно другой вдоль некоторой полуплоскости параллельно её краю, играющему роль оси (рис. 5, а). Таким образом, порождающий винтовую дислокацию сдвиг параллелен её оси. В случае винтовой дислокации ни одна из атомных плоскостей не оканчивается внутри кристалла, но сами плоскости, являясь только приблизительно параллельными, смыкаются в одну винтовую поверхность. Если ось винтовой дислокации выходит на внеш. поверхность кристалла, то на последней образуется характерная ступенька высотой в толщину одного атомного слоя. При кристаллизации атомы легко присоединяются к ступеньке на поверхности растущего кристалла (рис. 2, б), смещают край ступеньки, вызывая её закручивание вокруг оси дислокации. Ступенька последовательно поднимается с одного "кристаллического этажа" на другой, что приводит к спиральному росту кристалла (рис. 5, в).


[image: ]
Рис.5. Винтовая дислокация, а - схема расположения атомов (кубик) в кристалле с дисклокацией; б - поверхность кристалла с выходом винтовой дислокации; в - спираль роста в кристалле парафина, возникшая на выходе винтовой дислокации
Количество дислокаций в кристалле характеризуется их плотностью, которая определяется как ср. число линий дислокаций, пересекающих проведённую внутри тела единичную площадку. Плотность дислокаций колеблется от 102-103 см-2 в наиб. совершенных монокристаллах до 1011- 1012 см-2 в сильно искажённых (холоднообработанных) металлах.
Контур и вектор Бюргерса
[bookmark: _Hlk94035061]Для того, чтобы оценить степень искаженности решетки, вызванной дислокацией, следует сравнить несовершенный кристалл, содержащий дислокацию, с совершенным кристаллом. Для этого строят контур Бюргерса, представляющий собой замкнутый контур произвольной формы, условно выделенный в реальном кристалле путем последовательного обхода дефекта от атома к атому в совершенной области кристалла.
[image: ]
Рис.6. а) Контур Бюргерса реального кристалла. Б) Контур Бюргерса идеального кристалла
У краевой (полной) дислокации вектор Бюргерса равен межатомному расстоянию и перпендикулярен дислокационной линии, у винтовой дислокации — параллелен ей.
[bookmark: _Hlk94035177]Если вектор Бюргерса b лежит в плоскости перемещения (скольжения) дислокации с нормалью п, т.е.  , то такое смещение есть простой сдвиг или скольжение, а перемещение дислокации называется консервативным. Если вектор Бюргерса b не лежит в плоскости перемещения, т.е., движение дислокации неконсервативное, к неконсервативному движению дислокаций относят их переползание из одной плоскости скольжения в другую.
[image: ][image: ]  [image: ]

Рис. 7 Консервативное движение дислокаций а) Линия дислокации б) Вектор Бюргерса в) Ступенька, образовавшаяся после выхода краевой дислокации на поверхность
[image: 14]
Рис. 8 Неконсервативное движение дислокации
[bookmark: _Hlk94035227]


Любая дислокация в кристалле обладает тремя характеристиками:
· направление дислокационной линии L;
· нормаль к плоскости скольжения n;
· вектор в направлении скольжения b (как правило, выраженный через длину вектора Бюргерса)
Совокупность этих трех (чаще – двух последних) векторов называется системой скольжения.
[image: Изображение выглядит как текст, часы
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Источники дислокаций
Ф.Франк и В.Рид описали возможный механизм длительной генерации дислокаций, обычно называемый источником Франка-Рида. Практически все кристаллы содержат то или иное количество ростовых дислокаций, которые, пересекаясь между собой, образуют трехмерную сетку. Франк и Рид представили источник в виде подвижного сегмента дислокационной линии, закрепленного на концах неподвижными точками, являющимися пересечением дислокаций или узлами. Сегрегированные и примесные атомы, а также неподвижные (сидячие) дислокации могут действовать как точки закрепления. При приложении напряжения дислокационный сегмент перемещается в плоскости скольжения, но, будучи закрепленным по концам, он изгибается так, как это показано на рис. 8.
[image: ]
Рис.8. Движение (I) дислокации АВ, закрепленной с обоих концов, под действием силы F; положение равновесия сегмента дислокации (II)
Сила, стремящаяся вернуть дислокацию в исходное положение, является линейным натяжением Т. В положении I сила, что приводит к увеличению плоскости скольжения равна τbL, где L – длина дислокационного сегмента, τ– сдвиговое напряжение, b – величина вектора Бюргерса. Она компенсируется линейным натяжением, так что  . Если радиус изгиба дислокации меньше, то длина ее больше, т.е. линейная энергия у нее больше, поэтому необходимо более высокое приложенное напряжение, чтобы сохранить этот радиус.
Напряжение, необходимое для достижения сегментом полуокружности (положение II, θ =  ) равно  , где G – модуль сдвига. Это напряжение критическое, выше которого конфигурация нестабильна, и дислокация расширяется наружу неограниченно. Действие источника Франка-Рида схематически показано на рис. 2. Когда приложенное напряжение достигает  ,дислокационный сегмент расширяется вперед (последовательные положения 0, 1, 2, 3, 4, 5)
[image: ]
Рис.9. Источник Франка-Рида: 0, 1, 2, 3, 4 и 5 – последовательные положения дислокационного сегмента FR под действием силы f

Имитационный подход
Имитационное моделирование - метод исследования, при котором изучаемая система заменяется моделью, с достаточной точностью описывающей реальную систему (построенная модель описывает процессы так, как они бы проходили в действительности). Одним из простых, но эффективных с вычислительной точки зрения имитационных подходов к моделированию физических процессов является подход клеточных автоматов. 


Клеточные автоматы
[bookmark: _Hlk94036295]Клеточный автомат — дискретная модель, изучаемая в математике, теории вычислимости, физике, теоретической биологии и микромеханике. Включает регулярную решётку ячеек, каждая из которых может находиться в одном из конечного множества состояний. Решетка может быть любой размерности. Для каждой ячейки определено множество ячеек, называемых соседством. К примеру, соседство может быть определено как все ячейки на расстоянии не более 2 от текущей. Для работы клеточного автомата требуется задание начального состояния всех ячеек, и правил перехода ячеек из одного состояния в другое. На каждой итерации, используя правила перехода и состояния соседних ячеек, определяется новое состояние каждой ячейки. Обычно правила перехода одинаковы для всех ячеек и применяются сразу ко всей решётке.
Клеточные автоматы в общем случае характеризуются следующими свойствами:
1. Изменения значений всех клеток происходят одновременно после вычисления нового состояния каждой клетки решетки. 
2. Решетка однородна. Невозможно отличить никакие два места на решетке по ландшафту.
3. Взаимодействия локальны. Лишь клетки окрестности (как правило, соседние) способны повлиять на данную клетку.
4. Множество состояний клетки конечно.
Клеточный автомат называется обратимым, если для каждой текущей конфигурации существует только одна предшествующая конфигурация. Если клеточный автомат обратим, то его обратная эволюция также может быть описана клеточным автоматом. Конфигурации, не имеющие предшествующих, т.е. недостижимые в данном клеточном автомате, носят название "Сады Эдема". Одномерный клеточный автомат – клеточный автомат, в основе которого лежит одномерный массив. Двумерный клеточный автомат – клеточный автомат, в основе которого лежит двумерный массив. Особенностями классических клеточных автоматов являются:
 – состояние каждой ячейки обновляется в результате выполнения последовательности дискретных постоянных шагов во времени (или тактов); 
– переменные в каждой ячейке изменяются одновременно («синхронно»), исходя из значений переменных на предыдущем шаге;
 – правило определения нового состояния ячейки зависит только от значений переменных в ячейках из локальной окрестности.
Широко распространены автоматы для моделирования динамического поведения двумерных сред. Каждой частице такой среды, занимающей некоторое пространство, ставится в соответствие элементарный автомат, имеющий форму квадрата (треугольника или шестиугольника) и именуемый клеткой. Совокупность клеток образует клеточное пространство, в котором функционирует КА. Как отмечалось выше, отдельная клетка имеет конечный набор состояний, а выходные сигналы клеток есть номера их состояний. Функция переходов определяется текущим состоянием клетки, а также состоянием ее окружения.





 	В зависимости от свойств моделируемого объекта выбирают различные типы окрестностей:
[image: ]
Рис.10. Типы окрестностей















Концептуальная постановка задачи
[bookmark: _Hlk94037231]Целью исследования является реализация математической модели, позволяющей увидеть взаимодействие дислокаций при заданном или случайном расположении их в рассматриваемой решетке. 
В контексте данной задачи удобнее всего использовать имитационный подход к моделированию с использованием клеточных автоматов, так как такие модели позволяют учесть наибольшее количество реальных факторов, влияющих на поведение исследуемой системы и представлять результаты в наиболее наглядном виде.
Имитационная модель клеточного автомата подчиняется следующим условиям:
· Состояние каждой ячейки обновляется в результате выполнения последовательности дискретных постоянных шагов во времени (тактов).
· Переменные в каждой ячейке изменяются одновременно, исходя из значений переменных на предыдущем шаге.
· Правило определения нового состояния ячейки зависит от правила перехода каждой из возможных дислокаций, а также от состояния соседних ячеек.
Поведение клеточного автомата устанавливается следующими правилами:
· Поле моделирования представляет собой совокупность клеток, изображенных на рис. 11.
[image: Изображение выглядит как пчелиные соты, наружный объект, с плиткой
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Рис.11. Поле моделирования
[bookmark: _Hlk92137682]
· [bookmark: _Hlk94037286]Клетка может находиться в 7 состояниях: 6 активных (в клетке находится дислокация одного из 6-ти направлений скольжения), неактивном (пустая, свободная клетка). Неактивные клетки обозначаются белым цветом, а активные (с дислокациями) в соответствии с рисунком 12.
[image: ]
Рис. 12. Возможные состояния клетки
· Окрестностью ячейки являются два «слоя» клеток, окружающих рассматриваемую дислокацию (Рис.13.).
[image: ]
Рис.13. Окрестность ячейки (розовым цветом обозначены ячейки, входящие в 1-й «слой», стрелкой указано направление скольжения в соответствии с направлением вектора Бюргерса)
	
· [bookmark: _Hlk94037397]Если напряжение на дислокации превышает или равно напряжению Пайерлса, а также клетка, лежащая по направлению вектора Бюргерса, свободна, то дислокация переползёт в эту клетку. Если же эта клетка занята дислокацией, аналогичной данной, высчитывается напряжение от каждой дислокации в окрестности данной, если это напряжение в сумме с действующим напряжением больше критического напряжения, одна будет толкать другую. Если клетка занята дислокацией с другим направлением вектора Бюргерса, обе дислокации уничтожатся.



Математическая постановка задачи
[bookmark: _Hlk94037423]Математическая постановка задачи включает в себя расчёт напряжения и проверку условия передвижения дислокаций. Активация k-й системы скольжения происходит при достижении определенного критического напряжения  (Закон Шмида):
 
 – Единичный вектор, совпадающий по направлению с вектором Бюргерса.
 – Единичный вектор нормали к плоскости скольжения.
 – Ориентационный тензор k-й системы скольжения.
 – Тензор собственных напряжений краевой дислокации.

[bookmark: _Hlk94037462]Для определения начального критического напряжения часто используется так называемое (барьерное) напряжение Пайерлса–Набарро, которое вычисляется по следующей формуле:

Для винтовой дислокации q = 1 и q = 1-ν для краевой дислокации, где ν – коэффициент Пуассона, G – модуль упругости, d – расстояние между атомными плоскостями в нормальном по отношению к плоскости скольжения направлении.
Компоненты (в декартовой ортогональной системе координат) тензора собственных напряжений краевой дислокации определяются следующими соотношениями:


(G – модуль сдвига, )



Практическая часть
[bookmark: _Hlk94037555]Для моделирования клеточного автомата необходимо задать поле шестиугольников. Для этого были задействованы следующие функции, которые в совокупности создали поле шестиугольников, где к каждому из них можно обратиться по индексу. 
Join@@@ - Применяет Join к дальнейшему, при этом результат – список. Join объединяет списки.
 – Переносит элементы списков по индексам и объединяет их в списки.
 - Применяет функцию к каждому элементу, т.е. применяет  к следующему списку
Partition – Разбивает список по количеству элементов, которое мы укажем. В моём случае по два (двумерный массив)
 – Создаёт список, в котором содержатся другие списки - результат сортировки первоначального списка по заданному условию. Сортирует по  
SortBy – Сортирует элементы списка в порядке, определённом заданной функцией. В порядке среднего значения 
Keys – Даёт список ключей из соотношения ключ - > значение 
– Получаем функцию ресурса  – Сетка правильных шестиугольников размером 
Flatten – Выравнивает на первом уровне список
Table – Создаёт матрицу по заданным характеристикам
 – Среднее значение координат шестиугольников
[bookmark: _Hlk94037592]







Каждому из направлений дислокации соответствует цифра в двумерном массиве, которая и обозначает эту дислокацию:
1 – Красный
2 - Оранжевый 
3 – Желтый
4 – Зеленый
5 – Синий
6 – Фиолетовый
На каждом шаге происходит перезаписывание массива, которое означает переползание клетки.




















Результаты моделирования
[bookmark: _Hlk94037620]В первом случае были заданы две дислокации: красная в координате [3,3] и зеленая в координате [6,1]. Далее представлены этапы передвижения дислокаций:
[image: Изображение выглядит как наружный объект, пчелиные соты

Автоматически созданное описание]
Рис.14. Начальное положение дислокаций
[image: Изображение выглядит как наружный объект, пчелиные соты, внутренний, с плиткой

Автоматически созданное описание]
Рис.15. Дислокации сместились на один шаг

[image: ]
Рис.16. В результате столкновения дислокации уничтожились
На каждом шаге дислокация передвигалась по направлению вектора Бюргерса. Когда дислокации разных знаков столкнулись, они уничтожились. Поле осталось пустым. Далее добавим на поле дислокацию, которая обозначена жёлтым, а также красную дислокацию.
[image: Изображение выглядит как пчелиные соты, наружный объект, монтаж

Автоматически созданное описание]
Рис.17. Изначальное расположение дислокаций на поле моделирования

На следующем шаге дислокации сдвигаются по направлению вектора Бюргерса у каждой из них (Рис.18.).
[image: Изображение выглядит как наружный объект, пчелиные соты, внутренний, ракетка

Автоматически созданное описание]
Рис.18. Дислокации сдвинулись
[image: Изображение выглядит как пчелиные соты, наружный объект

Автоматически созданное описание]
Рис.19. зелёная и одна из красных дислокаций уничтожились, а желтая и вторая красная сдвинулись 
[image: Изображение выглядит как пчелиные соты, наружный объект

Автоматически созданное описание]
Рис.20. Красная стоит с прошлого шага, а жёлтая передвинулась и тоже остановилась 
Изменим конфигурацию поля: добавим три зелёных дислокации, фиолетовую, красную.
[image: Изображение выглядит как пчелиные соты, наружный объект

Автоматически созданное описание]
Рис.21. Начальное расположение дислокаций





Как видно из рисунка 22, дислокации сдвинулись на один шаг. Одна из зелёных перестала двигаться.
[image: Изображение выглядит как наружный объект, пчелиные соты, с плиткой

Автоматически созданное описание]
Рис.22.
На рисунке 23 видно, как начала образовываться стенка дислокаций.
[image: Изображение выглядит как наружный объект, пчелиные соты, внутренний, с плиткой

Автоматически созданное описание]
Рис.23.





На следующем шаге образовалась стенка из зелёных дислокаций (рис.24).
[image: Изображение выглядит как пчелиные соты, наружный объект, монтаж

Автоматически созданное описание]
Рис.24.
[image: Изображение выглядит как пчелиные соты, наружный объект, окно, монтаж

Автоматически созданное описание]
Рис.25.

[bookmark: _Hlk94127682]Стенка из параллельных краевых дислокаций является границей наклона в кристалле. В реальном кристалле происходит разориентация двух соседних частей кристалла.



Заключение
[bookmark: _Hlk94127692]В данной работе изучено понятие деформаций, а также дислокаций. Изучены условия передвижения дислокаций в кристалле. Освоен язык программирования Wolfram mathematica, в котором и был написан клеточный автомат. 
В зависимости от направления вектора Бюргерса и напряжений, действующих на дислокацию, дислокации перемещались. На каждом шаге обновлялся массив, в котором хранились цифры, обозначающие дислокации. В работе были рассмотрены различные вариации расположения и движения дислокаций, а также образование дислокационной стенки. В дальнейшем остаётся возможность доработать свою работу, с целью повышения точности описания движения дислокаций, рассмотрения других конфигураций дислокаций в кристалле. 
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