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Аннотация
Представлен алгоритм компьютерного моделирования микрострук-

тур поликристаллических материалов с явным образом выделенными
межзеренными границами. Авторами предложена модификация разра-
ботанного ранее алгоритма синтеза зернистых микроструктур, в основе
которого лежит процедура пошагового выращивания зерен из эллипсов.
Межзеренные границы заданной толщины формируются из исходной
зернистой структуры путем смещения исходных границ внутрь зерна.
Такой подход позволил сохранить исходную форму зерен, незначитель-
но уменьшив их изначальную площадь.

Преимуществом представленного алгоритма перед другими метода-
ми компьютерного моделирования поликристаллических материалов яв-
ляется возможность получения кусочно-линейных межзеренных границ
разной толщины, величины которых могут не только быть заданы как
различным законам статистического распределения, но и иметь одина-
ковую величину. При этом сами зерна могут иметь как выпуклую, так
и вогнутую форму, которую невозможно получить, используя большин-
ство других методов компьютерного моделирования.

Представлены результаты генерации микроструктур поликристал-
лических материалов, содержащие более 100 структурных элементов и
имеющие долю межзеренных границ до 20 %. Представленные микро-
структуры поликристалических материалов сгенерированы при различ-
ных начальных параметрах, на примере которых продемонстрированы
все возможности разработанного алгоритма. Приведены новые данные
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численного моделирования процессов деформирования и разрушения
модельных зернистых материалов, для которых задано разное отноше-
ние прочностных характеристик зерен и межзеренных границ. Показа-
но, что в зависимости от величины этого отношения прочностных харак-
теристик в поликристаллических материалах реализуются разные ме-
ханизмы разрушения: интеркристаллитное, транскристаллитное и сме-
шанная форма разрушения.

Ключевые слова: межзеренные границы, численное моделирование,
микроструктура, зернистые поликристаллические материалы, накопле-
ние повреждений, интеркристаллитное разрушение, транскристаллит-
ное разрушение.
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Введение. Исследование процессов упруго-хрупкого деформирования
структурно-неоднородных сред при учете деградации их упругих свойств,
накопления повреждений и макроразрушения является актуальной задачей
в области механики деформируемого твердого тела [1]. Использование ме-
тодов математического моделирования при изучении закономерностей меха-
нического поведения позволяет решать задачи механики структурно-неодно-
родных сред, находящихся в сложных условиях термомеханического нагру-
жения [2,3].

Поликристаллические металлы и сплавы, некоторые типы керамик и гор-
ных пород относятся к неоднородным материалам, имеющим ярко выражен-
ную зернистую структуру. Геометрические параметры зернистых структур
(размеры и форма зерен, механические свойства зерен и межзеренных гра-
ниц) влияют на закономерности механического поведения поликристалли-
ческих материалов [4–16]. В работах [4–7] исследуются особенности микро-
и макроразрушения поликристаллических материалов, связанные с наличи-
ем в структуре пор и микротрещин, со случайным распределением механи-
ческих свойств структурных элементов. В работе [4] приводятся результаты,
указывающие на влияние межзеренных границ на распространение трещин.
Показано, что высокая прочность керамических частиц (зерен) по сравне-
нию со свойствами матрицы вызывает разрушение и локализацию дефектов
вдоль границ зерен. В работе [11] представлены результаты, показывающие
увеличение деформационных характеристик при увеличении объемной доли
более крупных зерен в микроструктуре цирконий-ниобиевых сплавов.

Применение методов математического моделирования в области исследо-
вания механического поведения структурно-неоднородных сред позволяет ис-
следователям успешно решать сложные задачи механики деформированного
твердого тела. Для увязки особенностей механического поведения с геомет-
рическими параметрами структур требуется разработка сложных алгорит-
мов и программных комплексов для создания компьютерных моделей микро-
структур конструкционных материалов. Развитие вычислительной техники
позволяет создавать модели структуры материалов с большим количеством
внутренних переменных (для зернистых структур такими переменными яв-
ляются количество, форма, размеры и ориентация зерен, объемная доля меж-
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зеренных границ и т.п.) и с различными микроструктурными дефектами (по-
ры, микротрещины, отслаивания и т.д.). Алгоритмы генерации структурно-
неоднородных сред на основе стохастических параметров находят применение
в различных областях [4–22]. К настоящему времени предложены несколько
подходов к генерации моделей зернистых микроструктур:

– использование диаграмм Вороного [5, 6];
– методика последовательного «выращивания» геометрических объектов

простой формы [7];
– применение клеточных автоматов [8].
Учет геометрических характеристик структурной неоднородности необ-

ходим при изучении механического поведения металлов [9–12], различных
композитных материалов [13–15], горных пород [15–19], керамических ма-
териалов [18, 19]. Анализ результатов численного моделирования материа-
лов зернистой структуры позволяет дать оценку механизмам разрушения и
выявить закономерности процесса накопления повреждений в структурно-
неоднородных материалах при циклических, статических и квазистатических
нагрузках [13, 14, 17]. В работе [15] показано, что влияние микроструктуры
на макромеханическое поведение горных пород невелико, однако оказывает
сильное воздействие на механизмы разрушения и накопления повреждений.
Также в работе [17] приводятся результаты, показывающие влияние среднего
размера зерен на механические характеристики каменной соли: чем меньше
средний диаметр зерна и индекс неоднородности, тем выше прочностные и
пластические характеристики.

Во многих работах отмечается важность моделирования процессов мик-
роразрушения поликристаллических материалов с учетом межзеренных гра-
ниц, механические свойства которых могут значительно отличаться от свойств
зерен [4–6,15,18,20].

В частности, в зависимости от соотношения прочностных характеристик
зерен и межзеренных границ исследователями выделяются три механизма
разрушения: транскристаллитное, интеркристаллитное и смешанная форма
разрушения. В работе [12] приведено исследование влияния углов ориента-
ции межзеренных границ на механическое поведение материала (палладия)
в условиях одноосного растяжения. Представлены результаты, согласно ко-
торым зарождение дефектов начинается на большеугловых границах (гра-
ницах, относящихся к зернам с большим углом ориентации относительно оси
деформации), также показана бо́льшая устойчивость малоугловых границ зе-
рен к интеркристаллитному разрушению.

Проведенный обзор научных работ свидетельствует о том, что в мате-
риалах, имеющих зернистую структуру, одним из важных направлений ис-
следований является изучение различных типов структурного разрушения.
Анализ рассмотренных источников показывает, что на механическое поведе-
ние поликристаллических материалов значительное влияние оказывают не
только характеристики зерен, но также и связи между ними — межзеренная
граница. При этом соотношение механических характеристик межзеренных
границ и самих зерен будет воздействовать на характер разрушения матери-
ала. Для комплексного изучения влияния параметров зерен и межзеренных
границ на механического поведение зернистых материалов актуальным яв-
ляется разработка алгоритма и программного комплекса, позволяющих по-
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лучить геометрические модели зернистых структур с явным образом выде-
ленными межзеренными границами.

Целью данной работы является разработка нового алгоритма компьютер-
ного моделирования микроструктур поликристаллических материалов с явно
выделенными межзеренными границами, генерация новых моделей структур
с заданными геометрическими параметрами и исследование закономерностей
процессов структурного разрушения зернистых композитов на основе полу-
ченных структур. Научная новизна работы состоит в разработке нового алго-
ритма и получении на его основе новых плоских микроструктур поликристал-
лических материалов с явно выраженными межзеренными границами задан-
ной ширины. Также получены новые результаты численного моделирования
процессов накопления повреждений и макроразрушения модельных зерни-
стых композитов при различных соотношениях прочностных характеристик
зерен и межзеренных границ, иллюстрирующие влияние этого отношения на
реализацию интеркристаллитного и транскристаллитного механизмов струк-
турного разрушения.

1. Алгоритм выделения межзеренных границ. Предложенный ав-
торами алгоритм выделения межзеренных границ заданной толщины явля-
ется модификацией разработанного ранее алгоритма синтеза зернистых мик-
роструктур1. В качестве исходных данных для представляемого алгоритма
используется информация о зернистых структурах, в которых имеется иде-
альный контакт между отдельными зернами, что не позволяет провести ана-
лиз влияния этих границ на некоторые особенности механического поведения
поликристаллических материалов, в частности, нет возможности численного
моделирования интеркристаллитного типа разрушения.

1.1. На первом этапе производится перенумерация всех узлов каждого
зерна таким образом, чтобы обеспечивалась последовательная нумерация уз-
лов по часовой стрелке относительно центра зерна. Результат сортировки
показан на рис. 1.

Рис. 1. Результат сортировки узлов зерна
[Figure 1. Result of grain nodes sorting]

1.2. На втором этапе вычисляются нормали к каждой границе зерна. При
этом сортировка, выполненная на первом этапе, позволяет получать нормали,
направленные внутрь зерна. Вычисление векторов нормалей 𝑛𝑖 в декартовой
системе координат производится по следующей формуле:

𝑛𝑖 = {(𝑦2 − 𝑦1)𝑖; (𝑥1 − 𝑥2)𝑖},
1Программный комплекс по моделированию микроструктур зернистых композиционных

материалов «Синтез зернистых микроструктур». Свидетельство о регистрации программ
для ЭВМ № 2011610135.
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где (𝑥1, 𝑦1), (𝑥2, 𝑦2)— координаты узлов 𝑖-той границы зерна. Результат вы-
числения нормалей для отдельного зерна представлен на рис. 2.

Рис. 2. Расчет нормалей границ зерна
[Figure 2. Calculation of grain boundary normals]

Полученные векторы нормалей имеют различную длину, зависящую от
длины границы, для которой они вычисляются. Длины найденных векторов
нормируются к величине |𝑛| = 1 с целью последующего выделения межзе-
ренных границ заданной толщины:

𝑛𝑖 =
{︁𝑛𝑖𝑥
|𝑛𝑖|

;
𝑛𝑖𝑦
|𝑛𝑖|

}︁
.

1.3. На третьем этапе для каждой границы определяется новое положение
путем добавления к исходным координатам узлов смещения 𝛿, помноженного
на соответствующую компоненту вектора нормали. Тогда координаты узлов
(𝑥′1, 𝑦

′
1) и (𝑥′2, 𝑦

′
2) смещенной границы определяются следующим образом:

𝑥′1 = 𝑥1 + 𝛿 · 𝑛𝑖𝑥, 𝑦′1 = 𝑦1 + 𝛿 · 𝑛𝑖𝑦;
𝑥′2 = 𝑥2 + 𝛿 · 𝑛𝑖𝑥, 𝑦′2 = 𝑦2 + 𝛿 · 𝑛𝑖𝑦.

Умножение величины заданного смещения 𝛿 на компоненты нормирован-
ного вектора нормали позволяет смещать узлы границы на заданную вели-
чину. Результатом этой операции является новое положение границ зерна,
смещенных внутрь зерна на заданную величину 𝛿 (см. рис. 3).

Рис. 3. Смещение узловых точек границы зерна (сплошная ли-
ния — начальная граница, штриховая линия — новая граница)
[Figure 3. Offset of the nodal points of the grain boundary (solid
line — the original boundary, dashed line — the new boundary)]

1.4. На четвертом этапе алгоритма определяются новые положения узлов
зерен, совпадающие с точками пересечения прямых. Уравнения полученных
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прямых определяются по двум точками с новыми координатами, рассчитан-
ными на третьем этапе алгоритма. На рис. 4 показана схема нахождения
новых узлов зерен.

Рис. 4. Определение новых узловых точек зерна
[Figure 4. Determination of new nodal points of the grain]

На основе представленного алгоритма для исследования влияния свойств
межзеренных границ на механическое поведение поликристаллических ма-
териалов была проведена модернизация программного комплекса «Синтез
зернистых микроструктур» (свид. о регистр. № 2011610135).

2. Результаты работы алгоритма генерации структур. Представле-
ны результаты генерации микроструктур и оценка распределения размеров
зерен для различных структур, изображенных на рис. 5–8. В предложенном
ранее алгоритме был введен ряд геометрических параметров, краткое опи-
сание которых приведено в табл. 1. В предложенной модификации авторами
введен дополнительнный параметр 𝛿, отвечающий за величину смещения гра-
ниц. Для статистического описания полученных микроструктур выбран гео-
метрический параметр — площадь зерен, вид закона распределения которой
оценивался с использованием критериев 𝜒2 и Колмогорова—Смирнова [21].

Результаты проверки представлены в табл. 2. Критическое значение кри-
терия Колмогорова—Смирнова равно 1.95 при уровне значимости 0.9, для
критерия 𝜒2 критическое значение равно 72.3 при уровне значимости 0.9.

На рис. 5 показано влияние коэффициента формы зерен на вид микро-
структуры. Видно, что при уменьшении коэффициента формы зерна приоб-
ретают более вытянутую форму границ.

Влияние задаваемого угла ориентации начальных эллипсов показано на
рис. 6. Видно, что структура № 3 имеет зерна с явно выраженной преимуще-
ственной ориентацией.

На рис. 7 представлены результаты генерации микроструктур, получен-
ных из начальных эллипсов с разными коэффициентами размера (см. табл. 2).
Видно, что структура № 6 имеет большее различие в размерах зерен по срав-
нению со структурой № 5.

На рис. 8 представлены микроструктуры с различной долей межзеренных
границ. На структуре № 8 заметны более широкие границы, что и обуслав-
ливает увеличение процентной доли межзеренных границ.

В программном комплексе прописан модуль, позволяющий экспортиро-
вать микроструктуры в пакет конечно-элементного анализа ANSYS, в ко-
тором затем решаются задачи деформирования и разрушения материалов
с зернистой структурой.
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Рис. 5. Структуры № 1 и № 2
[Figure 5. Structures no.1 and no.2]

Рис. 6. Структуры № 3 и № 4
[Figure 6. Structures no.3 and no.4]

Рис. 7. Структуры № 5 и № 6
[Figure 7. Structures no.5 and no.6]
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Рис. 8. Структуры № 7 и № 8
[Figure 8. Structures no.7 and no.8]

Таблица 1
Описание параметров генерации [Description of generation parameters]
Параметры
[Parameters]

Описание [Description]

Количество зерен в структуре𝑁 [The number of grains in the structure]
Коэффициент формы, выражающийся в отношении
меньшей полуоси эллипса к большей𝑘𝑓 [The shape factor expressed as the ratio of the minor
semi-axis of the ellipse to the major]
Коэффициент размера, показывающий отношение
большей полуоси наименьшего эллипса к большей
полуоси наибольшего эллипса𝑘𝑟 [The size factor showing the ratio of the major semi-axis
of the smallest ellipse to the major semi-axis of the
largest ellipse]
Угол ориентации начальных эллипсов𝛼 [The orientation angle of initial ellipses]

𝛿 Величина смещения границы [The border offset value]

3. Постановка задачи упруго-хрупкого деформирования струк-
турно-неоднородных сред при учете деградации их упругих свойств.
Рассматриваются модельные поликристаллические материалы, состоящие из
множества отдельных структурных элементов, которые разделены между со-
бой границами разной толщины и обладают различными прочностными свой-
ствами. Для описания процессов упруго-хрупкого деформирования структур-
но-неоднородных сред при учете деградации их упругих свойств использует-
ся двухуровневая структурно-феноменологическая модель. Для структурно-
неоднородных материалов определяющие соотношения, включающие функ-
цию поврежденности в виде тензора четвертого ранга, представляются в сле-
дующем виде [23]:

𝜎𝑖𝑗,𝑗(𝑟) = 0,
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𝜀𝑖𝑗(𝑟) =
1

2
[𝑢𝑖,𝑗(𝑟) + 𝑢𝑗,𝑖(𝑟)],

𝜎𝑖𝑗(𝑟) = 𝐶𝑖𝑗𝑘𝑙(𝑟)
(︀
𝐼𝑘𝑙𝑚𝑛 − Ω𝑘𝑙𝑚𝑛(𝑟, [𝜎])

)︀
𝜀𝑚𝑛(𝑟).

В приведенных уравнениях приняты следующие обозначения: 𝜎𝑖𝑗 и 𝜀𝑖𝑗 —
компоненты тензора напряжений и деформаций соответственно; 𝑟— ради-
ус-вектор с компонентами 𝑟𝑗 ; 𝐶𝑖𝑗𝑘𝑙 — компоненты тензора упругих модулей;
𝐼𝑘𝑙𝑚𝑛 = (𝛿𝑘𝑚𝛿𝑙𝑛 + 𝛿𝑘𝑛𝛿𝑙𝑚)/2— компоненты единичного тензора; 𝛿𝑘𝑛 — символ
Кронекера; Ω𝑘𝑙𝑚𝑛 — компоненты тензора поврежденности четвертого ранга;
[𝜎]— прочностные константы материала.

Принимаем, что модули упругости и коэффициенты Пуассона у всех струк-
турных элементов и межзеренных границ одинаковы. Тогда для случая изо-
тропной среды, упругие характеристики которой описываются модулями объ-
емного сжатия 𝐾(𝑟) и сдвига 𝐺(𝑟), мерами тензора поврежденности Ω явля-
ются независимые материальные функции 𝑘 и 𝑔. Эти функции выражают
изменение деформационных свойств, зависят от интенсивности напряжений
и входят в определяющие соотношения:

𝜎𝑖𝑗(𝑟) =
[︀
3𝐾(𝑟)(1− 𝑘)𝐷𝑖𝑗𝑚𝑛 + 2𝐺(𝑟)(1− 𝑔)𝐻𝑖𝑗𝑚𝑛

]︀
𝜀𝑚𝑛(𝑟),

где 𝐷𝑖𝑗𝑚𝑛 = 𝛿𝑖𝑗𝛿𝑚𝑛/3, 𝐻𝑖𝑗𝑚𝑛 = 𝐼𝑖𝑗𝑚𝑛 −𝐷𝑖𝑗𝑚𝑛.
Допустим, что материальные функции 𝑘 и 𝑔 зависят только от интенсив-

ности напряжений и скачкообразным образом изменяют свои значения от 0
до 1 в зависимости от выполнения следующих условий:

𝑘(𝜎I) = 𝑔(𝜎I) =

{︃
1, 𝜎I > [𝜎],

0, 𝜎I < [𝜎],

где 𝜎I =
√︀
((𝜎1 − 𝜎2)2 + (𝜎2 − 𝜎3)2 + (𝜎1 − 𝜎3)2)/2— интенсивность напряже-

ний, 𝜎1, 𝜎2, 𝜎3 — главные напряжения.
Представленная схема изменения материальных функций изотропной

среды 𝑘 и 𝑔 соответствует подходу Качанова—Работнова, в рамках кото-
рого для описания процесса накопления повреждений используется безраз-
мерный параметр поврежденности 𝜔.

Для получения прочностных констант структурных элементов использу-
ется трехпараметрический закон распределения Вейбулла, выражающийся
следующей зависимостью [23]:

𝐹 ([𝜎]) = 1− exp

[︂
−
(︁ [𝜎]− 𝜎0
𝜎𝑎 − 𝜎0

)︁𝑏
]︂
,

где 𝜎0 > 0— параметр минимальной прочности, 𝜎𝑎 — параметр распределения
Вейбулла, 𝑏 > 0— параметр формы. Параметры распределения случайных
величин связаны с коэффициентом вариации 𝑘𝑣 и математическим ожидани-
ем ⟨𝜎⟩ следующими соотношениями:

𝜎0 = ⟨𝜎⟩ ·
[︂
1− 𝑘𝑣 · 𝐶1√︀

𝐶2 − 𝐶2
1

]︂
, 𝜎𝑎 =

𝑘𝑣 · ⟨𝜎⟩√︀
𝐶2 − 𝐶2

1

+ 𝜎0,
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где 𝐶1 = Γ(1 + 1/𝑏), 𝐶2 = Γ(1 + 2/𝑏), Γ(𝑧)— гамма-функция.
Применение функций генерирования псевдослучайных величин, заложен-

ных в языках программирования, позволяет получать псевдослучайные чис-
ла 𝜉, равномерно распределенные в интервале [0, 1]. Тогда прочностные кон-
станты определяются по следующей формуле:

[𝜎] = 𝜎0 + (𝜎𝑎 − 𝜎0) · (− ln 𝜉)1/𝑏.

При генерации случайных чисел коэффициент формы 𝑏 = 5, коэффициент
вариации 𝑘𝑣 = 0.8, а среднее значение прочности зерен ⟨𝜎𝑔⟩ задается в соот-
ветствии с поставленной задачей.

Полученные модели структурно-неоднородных сред можно использовать
для решения краевых задач механики. Для этого в программном пакете ко-
нечно-элементного анализа ANSYS проводятся расчеты последовательных
статических задач в условиях одноосного растяжения. Граничные условия
в соответствии со схемой нагружения, представленной на рис. 9: фиксиру-
ются перемещения на нижней и левой гранях области деформирования, а на
верхней грани задается некоторое перемещение 𝑈 , вычисляемое заново на
каждом шаге расчета.

Рис. 9. Схема нагружения
[Figure 9. Loading scheme]

Для решения поставленной задачи используется алгоритм последователь-
ного нагружения, представляющий собой итерационную процедуру [24], поз-
воляющую исключать из модели конечные элементы, в которых перестает
выполняться критерий прочности. Исключение конечного элемента реализу-
ется путем многократного снижения его жесткости.

На начальном этапе, когда неизвестно необходимое удлинение для разру-
шения элемента с наименьшим запасом прочности, задается некоторое ма-
лое начальное удлинение 𝑈 , при котором реализуется деформация не более
0.001 %. Это удлинение малой величины необходимо для расчета следующего
шага удлинения 𝑈 ′, при котором разрушается конечный элемент с наимень-
шим запасом прочности. После его разрушения в модели происходит пере-
распределение напряжений, которое может привести к последующему раз-
рушению других элементов. Итерационная процедура построена таким обра-
зом, чтобы на каждой итерации разрушался только один конечный элемент.
Для реализации такой схемы разрушения конечных элементов использова-
на процедура автоматического расчета шага нагружения. В этой процедуре
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вводится коэффициент 𝑡, который равен минимальному отношению предела
прочности 𝑖-того конечного элемента к интенсивности напряжений:

𝑡 = min
(︀
[𝜎𝑖]/𝜎I𝑖

)︀
.

Тогда следующий шаг удлинения определяется по формуле

𝑈 ′ = 𝑈 · 𝑡.

Используя такой подход, можно реализовать пошаговое разрушение ко-
нечных элементов и отследить процессы лавинообразного разрушения, за-
ключающиеся в последовательном разрушении конечных элементов при фик-
сированном значении деформации вследствие перераспределения полей на-
пряжений. Разработанный алгоритм был реализован в программном пакете
конечно-элементного анализа ANSYS для численного моделирования процес-
сов деформирования и разрушения структурно-неоднородных сред при слу-
чайном распределении прочностных констант.

Для демонстрации работы итерационного алгоритма представлено реше-
ние тестовой задачи. В качестве начальных параметров структурно-неодно-
родной среды заданы следующие данные: количество зерен 𝑁 = 100; коэф-
фициенты формы и размера зерен 𝑘𝑓 = 0.85, 𝑘𝑟 = 0.7; доля межзеренных гра-
ниц 10 %; среднее значение предела прочности зерен ⟨𝜎𝑔⟩ = 7.5 МПа; модуль
Юнга 𝐸 = 20 ГПа; коэффициент Пуассона 𝜈 = 0.2; отношение прочностных
характеристик межзеренных границ и зерен 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 1.5 (здесь и далее 𝜎𝑏 —
значение предела прочности межзеренных границ).

В качестве результатов численного моделирования тестовой задачи на
рис. 10 приведены диаграмма деформирования и график накопления повре-
ждений, на рис. 11 — картины структурных дефектов на различных стадиях
нагружения.

Представленная на рис. 10 диаграмма поврежденности отражает процент-
ную долю площади разрушенных конечных элементов к исходной площади
области деформирования. На приведенной диаграмме деформирования вид-
ны срывы, которые иллюстрируют эффект лавинообразного разрушения, ха-
рактерный при разрушении хрупких материалов. Связано это с итерацион-
ным разрушением нескольких конечных элементов вследствие перераспреде-
ления напряжений при фиксированном шаге нагружения.

Циклическая процедура завершается при условии наступления состояния
устойчивости, т.е. такой ситуации, когда во всех конечных элементах выпол-
няется критерий прочности. Далее подбирается следующий шаг по переме-
щению и снова запускается итерационная процедура разрушения конечных
элементов. Завершение расчета определяется по силовому отклику системы,
когда усилие становится близким к нулю.

На рис. 11 приведены картины структурных дефектов для четырех зна-
чений деформаций, которые отмечены точками на диаграмме деформирова-
ния (см. рис. 10) и иллюстрируют развитие трещины в поликристаллическом
модельном материале. На представленных картинах структурных дефектов
видно, что в процессе деформирования разрушаются как конечные элемен-
ты зерен (закрашены белым цветом), так и конечные элементы межзерен-
ных границ (закрашены красным цветом). На рисунках можно проследить
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влияние разрушения межзеренных границ на диаграмму деформирования.
В частности, на рис. 10 между точками 2 и 3 имеется резкое снижение на-
пряжений на величину порядка 70% от максимального значения напряже-
ний. Такое резкое снижение напряжений обусловлено в основном разрушени-
ем межзеренных границ. Другие, меньшие по величине, скачки напряжений
на этом же участке соответствуют в основном разрушению отдельных зерен.

Рис. 10. Диаграмма деформирования (сплошная линия)
и график накопления повреждений (штриховая линия)
[Figure 10. Deformation diagram (solid line) and damage

accumulation diagram (dashed line)]

Рис. 11. Эволюция структурных дефектов (онлайн в цвете)
[Figure 11 (color online). Evolution of structural defects]
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4. Результаты численного моделирования процессов разруше-
ния модельных поликристаллических материалов. В ходе работы по
численному моделированию механического поведения модельных зернистых
композитов решались задачи определения условий реализации различных
сценариев развития дефектов в поликристаллических материалах:

– интеркристаллитное разрушение — распространение трещины по грани-
цам зерен;

– транскристаллитное — распространение трещины через зерна;
– смешанный режим разрушения, сочетающий в себе как транскристал-

литное, так и интеркристаллитное разрушение.
В качестве такого условия рассматривается только величина соотношения
прочностных характеристик зерен и межзеренных границ.

Для выявления механизмов развития дефектов была выполнена серия
расчетов на модельном зернистом композите, для которого упругие и проч-
ностные свойства зерен заданы аналогично механическим свойствам, приве-
денным в третьей части статьи. Геометрические параметры зернистой струк-
туры заданы следующим образом: 𝑁 = 100, 𝑘𝑓 = 0.8, 𝑘𝑟 = 0.7, доля межзе-
ренных границ составляет 10 %. Прочностные характеристики межзеренных
границ определялись через отношение 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩, которое варьировалось в диа-
пазоне от 0.1 до 3 с шагом 0.02.

На представленных ниже изображениях (см. рис. 12) показаны харак-
терные для различных сценариев разрушения картины дефектов, получен-
ные при соотношениях 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 0.28 (транскристаллитное разрушение),
𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 1 (смешанное разрушение) и 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 2.2 (интеркристаллитное
разрушение). Для наглядности разрушенные конечные элементы зерен за-
крашены оранжевым цветом, а конечные элементы межзеренных границ —
красным цветом (см. рис. 12). Для этих же соотношений прочностных ха-
рактеристик на рис. 13 приведены расчетные диаграммы деформирования
с ниспадающими участками.

При интеркристаллитном разрушении практически отсутствуют механиз-
мы, тормозящие рост трещины, что соответствует полному вырождению нис-

Рис. 12. Картины структурных дефектов при интеркристаллитном, транскристаллитном
и смешанном режимах разрушения: 1) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 0.28, 2) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 1, 3) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 2.2

(онлайн в цвете)
[Figure 12 (color online). Patterns of structural defects in intercrystalline, transcrystalline and

mixed fracture modes: 1) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 0.28, 2) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 1, 3) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 2.2]
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Рис. 13. Диаграммы деформирования для структур с раз-
личными соотношениями прочностных характеристик:

1) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 0.28, 2) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 1, 3) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 2.2

[Figure 13. Strain diagrams for structures with different
ratios of strength characteristics: 1) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 0.28,

2) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 1, 3) 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 2.2]

падающего участка диаграммы деформирования (линия 1 на рис. 13). Вы-
рождение ниспадающей ветви на закритической стадии деформирования
в случае интеркристаллитного разрушения обусловлено лавинообразным раз-
рушением только межзеренных границ при деформации, равной 0.5 %.

В случае транскристаллитного разрушения причиной торможения роста
трещин является наличие между зернами межзеренных границ, обладающих
повышенными прочностными характеристиками по сравнению с зернами. На
рис. 13 это проиллюстрировано диаграммой деформирования (линия 3) для
соотношения 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 2.2. Закритическая стадия на этой диаграмме дефор-
мирования имеет большую продолжительность (до величины деформации
около 2 %), что обусловлено процессами образования не связанных между
собой структурных дефектов в зернах с наименьшим запасом прочности и по-
следующим слиянием их в магистральную трещину посредством разрушения
межзеренных границ. Доля разрушенных конечных элементов, принадлежа-
щих межзеренным границам, для такого сценария разрушения минимальна.

В случае смешанного характера процесс разрушения протекает как по
межзеренным границам, так и по зернам с наименьшим запасом прочности.
Соответствующая этому сценарию разрушения диаграмма деформирования
показана линией 2 на рис. 13 для соотношения 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ = 1. Увеличение доли
разрушенных конечных элементов межзеренных границ приводит к вырож-
дению ниспадающего участка на диаграмме деформирования.

По результатам проведенных расчетов для рассматриваемого модельно-
го поликристаллического материала при других соотношениях 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ были
определены условия, при которых реализуется тот или иной сценарий разру-
шения: при значениях соотношения прочностных характеристик межзерен-
ных границ и зерен 𝜎𝑏/⟨𝜎𝑔⟩ < 0.3 наблюдается только интеркристаллитное
разрушение, при значениях соотношения прочностных характеристик в диа-
пазоне от 0.3 до 2 характер разрушения представляет собой совокупность
интеркристаллитного и транскристаллитного типа, а при значениях свыше 2
преобладает в основном транскристаллитный механизм структурного разру-
шения (см. рис. 14).
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Рис. 14. Границы перехода между сценариями разрушения
[Figure 14. Borders of transition between failure scenarios]

Выводы. Разработана модификация для ранее предложенного алгорит-
ма синтеза микроструктур, заключающаяся в явном выделении межзерен-
ных границ. Представлены микроструктры, сгенерированные с различными
заданными параметрами, такими как коэффициент формы зерен, коэффици-
ент размера, угол преимущественной ориентации зерен, толщина межзерен-
ных границ. Толщины межзеренных границ могут быть заданы постоянными
как по величине, так и по по заданному закону распределения. Данная мо-
дификация позволяет сохранить исходную форму зерен, не внося тем самым
существенных изменений в геометрию микроструктуры.

Выявлены факторы, влияющие на переход между сценариями разруше-
ния. Основным таким фактором является соотношение прочностных характе-
ристик зерен и межзеренных границ. Показано, что чем меньше соотношение
указанных прочностных характеристик, тем больший вклад вносит интер-
кристаллитное разрушение, и наоборот, чем выше указанное соотношение,
тем больше дефектов развивается внутри зерен, обеспечивая появление нис-
падающей ветви деформирования, которой не наблюдается в случае явного
интеркристаллитного разрушения.
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Abstract

The paper presents the algorithm for computer simulation of polycrys-
talline material microstructures with explicitly distinguished grain bound-
aries. The algorithm is based on the procedure of “growing” structure grains
from ellipses, the geometric parameters of which can be set according to
different laws of statistical distribution. The grain boundaries of the given
thickness are formed from the original granular structure by displacing the
boundaries inside the grain. The advantage of the presented algorithm is the
possibility of obtaining nonlinear grain boundaries of different thicknesses,
the width of which can be specified according to various statistical distri-
bution laws. Polycrystalline material microstructure generation results that
contain more than 100 structural elements and have a grain boundary frac-
tion of up to 20 % are presented. New data on computer simulation of the
deformation process and fracture of simulated granular materials are pre-
sented with different ratios of strength characteristics of grains and grain
boundaries. It was revealed that, depending on the strength characteristics
ratio value, different fracture mechanisms are realized in the material: inter-
crystalline, transcrystalline, and mixed forms of fracture.
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