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Аннотация. С использованием метода молекулярной динамики (МД) проведено исследование соеди-

нения двух нанокристаллических блоков меди путем знакопеременных взаимных смещений под действием 

приложенного давления, моделирующих процесс ультразвуковой сварки металлов (УЗС). Расчетная ячейка 

для моделирования состояла из двух блоков меди с колончатыми зернами размером 6.26 нм, имеющими об-

щую ось колонны [112] и сечение в форме правильного шестиугольника. Поверхности блоков содержали 

неровности, описываемые синусоидой с амплитудой 10 Å. Система вначале релаксировалась под заданным 

давлением от 0.25 до 2 ГПа для достижения равновесия при температуре 300 К, затем блокам сообщались 

синусоидальные смещения с амплитудой 5 нм в противоположных направлениях. Моделирование показало, 

что соединение формируется путем расширения области контакта блоков при взаимных сдвигах последних, 

а первоначальная полость трансформируется в пору, размер которой уменьшается с повышением давления. 

При некотором критическом давлении происходит полное залечивание поры и образование сплошного со-

единения. Нанокристалл, образовавшийся в результате соединения, имеет повышенный атомный объем, что 

связано с релаксацией поры под действием сдвиговых деформаций и напряжения растяжения. Знакопере-

менная деформация сдвига, происходящая при моделируемой УЗС, приводит к росту зерен, в том числе пу-

тем объединения зерен, первоначально принадлежавших двум разным блокам. Это является важным факто-

ром, приводящим к формированию бездефектного соединения при УЗС. 
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Abstract. Using the molecular dynamics (MD) method, we simulated the joining of two nanocrystalline copper 

blocks by alternating mutual displacements under the action of applied pressure, simulating the process of ultrasonic 
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welding (USW) of metals. The computational cell for the simulation consisted of two copper blocks with columnar 

grains 6.26 nm in size, having a common column axis [112] and a cross-section in the form of a regular hexagon. 

The surfaces of the blocks contained irregularities described by a sinusoid with an amplitude of 10 Å. The system 

was initially relaxed under a given pressure from 0.25 to 2 GPa until equilibrium was reached at a temperature of 

300 K, then sinusoidal displacements with an amplitude of 5 nm in opposite directions were imparted to the blocks. 

The simulation showed that the joint was formed by expanding the contact area of the blocks during mutual shifts of 

the latter, and the initial cavity is transformed into a pore, the size of which decreases with increasing pressure. At a 

certain critical pressure, the pore is completely healed and a continuous joint is formed. The nanocrystal formed as a 

result of joining has an increased atomic volume, which is associated with the relaxation of the pore under the action 

of shear deformations and tensile stress. The alternating shear deformation occurring during the simulated USW 

leads to grain growth, including the coalescence of grains that originally belonged to two different blocks. This is an 

important factor leading to the formation of a defect-free joint during USW.  

Keywords: ultrasonic welding, molecular dynamics, solid state joint, nanocrystal. 
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Введение 

В последние годы значительно возрос ин-

терес материаловедов к ультразвуковой сварке 

(УЗС), которая является одним из перспектив-

ных методов твердофазного соединения метал-

лов [1-3]. Этот интерес, прежде всего, связан с 

возрастанием возможностей метода. В частно-

сти, изобретение ультразвуковой аддитивной 

технологии расширило область применения 

УЗС в сторону получения объемных материа-

лов и конструкций [4]. В исследовании меха-

низмов формирования соединений при УЗС, 

влияния различных параметров сварки (давле-

ния, амплитуды и т.п.) на структуру и проч-

ность соединений, наряду с эксперименталь-

ными исследованиями, играет большую роль 

моделирование. В частности, молекулярно-

динамическое (МД) моделирование способно 

предоставить сведения о процессах, происхо-

дящих при УЗС на атомном уровне. 

В настоящее время работ, посвященных 

МД моделированию УЗС, сравнительно мало. В 

первых работах главным образом исследова-

лось взаимодействие двух одинаково ориенти-

рованных блоков кристаллов, приведенных в 

соприкосновение, при взаимных синусоидаль-

ных перемещениях параллельно плоскости со-

прикосновения [5-9]. При этом поверхности 

кристаллов считались либо атомно-плоскими 

[6], либо на них задавались полуцилиндриче-

ские или синусоидальные выступы, моделиру-

ющие шероховатость [5,7-9]. Взаимное про-

скальзывание блоков моделировалось в услови-

ях их фиксированного положения вдоль норма-

ли к плоскости соприкосновения или их сбли-

жения с небольшой скоростью. В ряде работ 

анализировалась диффузия в области соедине-

ния при моделируемой УЗС однородных или 

разнородных металлов [6,9]. В работе [6] ис-

следовалось также распределение температуры 

при моделируемой сварке блоков алюминия. 

Ма и др. [7,8] подробно исследовали процессы 

образования и разрушения соединения при 

проскальзывании блоков Al и Cu с выступами. 

В работе [10] впервые было осуществлено 

моделирование УЗС меди в условиях постоян-

ного давления в нормальном направлении, 

наиболее реалистично отражающих условия 

процесса УЗС. При этом также впервые была 

рассмотрена система, в которой решетки бло-

ков разориентированы друг по отношению к 

другу, и было показано, что наличие разориен-

тировки существенно ускоряет образование со-

единения и удаление пор. В предыдущей рабо-

те авторов [11] было проведено моделирование 

эволюции атомной структуры при УЗС систе-

мы с разориентацией решеток блоков в зависи-

мости от амплитуды колебаний.  

Обычно свариваемые материалы представ-

ляют собой поликристаллы, и представляет 

наибольший интерес моделирование УЗС таких 

материалов. Настоящая работа посвящена ис-

следованию эволюции атомной структуры, по-

ристости и температуры при ультразвуковой 

сварке нанокристаллической меди методом 

МД. 
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Методика моделирования 

Для исследования была создана компью-

терная модель, включающая два блока нано-

кристаллической меди размерами 

187.83×445.8×13.28 Å3 с нанокристаллической 

структурой и неровностями, которые имитиру-

ют шероховатости (Рис. 1). Нанокристалличе-

ские блоки состояли из колончатых зерен, по-

перечное сечение которых представляло собой 

правильный шестиугольник, большая диаго-

наль которого, принятая за размер зерен, со-

ставляла величину 6.26 нм. Зерна имели общую 

кристаллографическую ориентацию [112] в 

направлении оси колонн и были развернуты на 

случайные углы вокруг этой оси по отношению 

к заданной исходной ориентации. Соответ-

ственно, границы между зернами представляли 

собой границы наклона [112] со случайным уг-

лом разориентировки. Профиль поверхности 

описывался синусоидой с амплитудой 10 Å, то 

есть разность уровней пиков и впадин состав-

ляла 20 Å. Атомная система была разделена на 

три разные области: внешние слои с жестко за-

фиксированными атомами, находящиеся под 

ними слои-термостаты с температурой, под-

держиваемой на уровне 300 К, и внутренние 

слои с атомами, движущимися свободно в со-

ответствии с законами Ньютона («ньютонов-

ские» атомы). Толщина фиксированных и тер-

мостатных слоев в верхнем и нижнем блоках 

составляла 10.22 Å. Построенная таким обра-

зом расчетная ячейка содержала 87554 атома. 

Моделирование процесса ультразвуковой 

сварки включало три этапа. На первом этапе 

осуществлялась релаксация системы при абсо-

лютном нуле температуры и заданном внешнем 

давлении вдоль оси y. При этом атомы внешне-

го слоя верхнего блока были жестко закрепле-

ны, а к атомам внешнего слоя нижнего блока 

прикладывались внешние силы в направлении 

оси y, которые обеспечивали заданное давле-

ние. Моделирование осуществлялось при дав-

лениях в интервале p = 0.25 – 2.00 ГПа. 
 

 
 

Рис. 1. Исходная структура, использованная для 

атомистического моделирования процесса УЗС. По-

верхностные слои с ограничениями изображены 

красным цветом, термостаты – синим, слои со сво-

бодными атомами – зеленым цветом. 

Fig. 1. Initial structure used for atomistic simulation of 

USW. Fixed surface atoms are represented by red, 

thermostats by blue and free atoms by green colors 

На втором этапе координаты всех атомов и 

размеры расчетной ячейки умножались на 

1.004, чтобы согласовать параметр решетки с 

температурой T=300 К, и система приводилась 

к равновесию в течение 100 пс при этой темпе-

ратуре при сохранении тех же ограничений на 

внешние слои и при том же давлении.  

На третьем этапе моделирования атомам 

верхнего и нижнего фиксированных слоев за-

давались периодические синусоидальные сме-

щения в противоположных направлениях вдоль 

оси x при сохранении координат y: 

, где амплитуда  составля-

ла 5 нм, а период колебаний T = 500 пс. Шаг по 

времени при моделировании составлял 2 фс. 

После каждого полупериода колебаний со-

хранялись координаты и скорости атомов, на 

основе которых анализировались кинетические 

энергии атомов и температурные профили 

вблизи границы раздела. В соответствии с кон-

цепцией локальной квазитемпературы [12], для 

каждого атома рассчитывалась квазитемпера-
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тура  где кинетическая энергия 

хаотического движения атомов вычислялась 

как , где угло-

вые скобки обозначают усреднение по времени. 

Усреднение осуществлялось по скоростям ато-

мов, сохраненным для 1000 последних шагов 

каждого полуцикла. Для построения темпера-

турного профиля расчетная ячейка была поде-

лена на 30 слоев, параллельных оси x, в каждом 

из которых определялась температура путем 

усреднения по всем атомам, находящимся в 

этом слое.  

Для определения значения давления в про-

цессе сдвиговых колебаний рассчитывалась 

компонента Fy суммарной силы, действующей 

на все атомы нижнего фиксированного слоя. 

Для уменьшения флуктуационного разброса эта 

сила усреднялась по 250 шагам времени.  

Для моделирования была использована 

программа молекулярной динамики XMD, 

межатомные взаимодействия описывались с 

помощью потенциала для меди, основанного на 

методе погруженного атома [13]. Для визуали-

зации и структурного анализа использовалась 

программа Ovito [14]. Для идентификации де-

фектов (дислокаций, дефектов упаковки, гра-

ниц зерен и т.д.) применялся метод анализа 

общих соседей, который встроен в программу 

OVITO. 

Результаты и обсуждение 

На Рис. 2 представлены атомные структуры 

системы после релаксации при температуре Т = 

300 К под давлением p = 0.25 ГПа и последую-

щих циклов синусоидального сдвига. 

Видно, что под влиянием сдвигов возраста-

ет площадь контакта между блоками, и перво-

начально широкая полость трансформируется в 

пору. При этом объем поры оказывается не-

сколько меньше, чем до начала сдвигов. Так, 

при данном значении давления площадь попе-

речного сечения полости равна примерно 2600 

Å3 до начала сдвигов и 2240 Å3 после 5 циклов 

сдвига.  

Чем выше давление, тем меньше размер 

остающейся поры. На Рис. 3 изображены атом-

ные структуры системы после 5 циклов сдвига 

при давлениях p = 0.50, 0.75 и 1.00 ГПа. Табли-

ца 1 показывает значения площади поперечного 

сечения полости до сдвига S0 и после 5 циклов 

сдвига S5 при различных давлениях. При уве-

личении давления до 0.75 ГПа объем поры 

уменьшается постепенно, но при значении дав-

ления между 0.75 и 1.00 МПа происходит скач-

кообразное уменьшение до нуля. То есть, при 

давлении выше некоторого критического, зна-

чение которого, видимо, зависит от размера ис-

ходных неровностей, происходит полное зале-

чивание пор при синусоидальных сдвигах. 

 

Рис. 2. Атомные структуры системы после релаксации под давлением p = 0.25 МПа при температуре 

Т = 300 К (а) и после 1 (б), 3 (в) и 5 (г) циклов синусоидального сдвига. 

Fig. 2. Atomic structures of the system after relaxation under pressure p = 0.25 MPa at temperature T = 300 K 

(a) and after 1 (b), 3 (c) and 5 (d) cycles of sinusoidal shear. 
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Рис. 3. Структуры системы после 5 циклов сдвига при давлениях p = 0.50 (а), 0.75 (б) и 1.00 (в) ГПа. 

Fig. 3. Structures of the system after 5 shear cycles at pressures p = 0.50 (a), 0.75 (b) and 1.00 (c) GPa.

Интересно посчитать свободный объем си-

стемы в состоянии с залеченной порой после 5 

циклов сдвига под давлением 1 ГПа. Под этим 

давлением размер системы в направлении оси y 

составляет 426.08 Å, откуда, с учетом других 

размеров расчетной ячейки при температуре 

300 К и количества атомов, можно получить 

среднее значение атомного объема  

Å3 против равновесного атомного объема кри-

сталла меди при той же температуре 

 Å3. Следовательно, избыточный 

объем составляет 2.4%. Чтобы понять природу 

такого большого избыточного объема, оценим 

давление вдоль оси y, которое действует на си-

стему. Для этого были рассчитаны усредненные 

по 250 шагам значения полной силы, действу-

ющей на атомы нижнего фиксированного слоя, 

которые испытывают только заданные смеще-

ния вдоль оси x. На Рис. 4 показаны значения 

этой силы в течение пятого цикла колебаний. 

Эти силы испытывают значительный разброс, 

однако видно, что они отрицательны, то есть, 

растягивают систему. Для оценки возьмем зна-

чение 310-8 Н, близкое к среднему значению 

этих сил. Тогда напряжение растяжения, кото-

рое они вызывают, составляет примерно 1.2 

ГПа. Взяв для модуля Юнга меди величину E = 

120 ГПа, можно тогда определить величину 

упругой деформации системы 1%. 

Таким образом, свободный объем нанокри-

сталла вызван большим напряжением растяже-

ния. Релаксация этого напряжения приводит к 

увеличению свободного объема в дефектных 

участках (ядрах дислокаций, границах зерен), в 

которых сосредотачивается 1.4% свободного 

объема, а оставшийся 1% деформации сохраня-

ет упругий характер. 

Таблица 1. Значения площади поперечного сечения 

полости до сдвига S0 и после 5 циклов сдвига S5 при 

различных давлениях 

Table 1. Values of the cross-sectional area of a pore be-

fore shear S0 and after 5 shear cycles S5 at different 

pressures 

Давление, 

ГПа 

0.25 0.50 0.75 1.00 

S0, Å
3 2600 2465 2300 1580 

S5, Å
3 2240 1680 1580 0 

Из Рис. 2 видно, что уже при сжатии си-

стемы нормальным давлением в зернах начина-

ется пластическая деформация. Границы зерен 

испускают частичные дислокации, которые пе-

ресекают все зерно и поглощаются противопо-

ложными границами, образуя в зернах дефекты 

упаковки (их следы обозначены красными ато-

мами). Сдвиги приводят к резкому повышению 

дислокационной активности в зернах по тому 

же механизму испускания границами частич-

ных дислокаций. Этот механизм был исследо-

ван в ряде работ, посвященных пластической 

деформации нанокристаллов [15]. 
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Рис. 4. Зависимость суммарной силы Fy, дей-

ствующей на атомы нижнего слоя от времени в те-

чение пятого цикла колебаний 

Fig. 4. Dependence of the total force Fy acting on 

the atoms of the lower layer on time during the fifth cy-

cle of oscillations 

Характерной особенностью является рост 

зерен в нанокристалле в процессе знакопере-

менной сдвиговой деформации. Такой рост зе-

рен многократно наблюдался в моделировании 

деформации нанокристаллических металлов в 

условиях монотонной деформации [16,17]. Как 

видим, аналогичный рост зерен может проис-

ходить и при знакопеременной сдвиговой де-

формации. В области первоначальной границы 

между блоками рост зерен приводит к объеди-

нению зерен, принадлежащих к разным блокам. 

В работах, посвященных экспериментальным 

исследованиям, неоднократно отмечалось, что 

подобное объединение зерен через границу 

контакта приводит к формированию сварных 

соединений с наименьшим количеством дефек-

тов [18-20]. 

Анализ температуры при различных давле-

ниях показывает, что ее величина и распреде-

ление только незначительно зависят от количе-

ства циклов и практически на зависит от давле-

ния. На Рис. 5 представлены профили темпера-

туры при давлении 0.75 ГПа в течение 5 циклов 

деформации. Ввиду малого размера системы, 

повышение температуры незначительно, а зна-

чения ее испытывают большой пространствен-

ный разброс. Максимальное повышение темпе-

ратуры в области соединения составляет при-

мерно 150 К. 

 
Рис. 5. Профили температуры в системе во 

время циклических сдвигов под давлением 0.75 

МПа 

Fig. 5. Temperature profiles in the system during 

cyclic shifts under pressure of 0.75 MPa 

Выводы 

Таким образом, методом молекулярной ди-

намики было проведено моделирование про-

цесса ультразвуковой сварки двух блоков нано-

кристаллической меди с неровностями под раз-

личными давлениями. Моделирование показа-

ло, что соединение формируется путем расши-

рения области контакта блоков при взаимных 

сдвигах последних, а первоначальная полость 

трансформируется в пору, размер которого 

уменьшается с повышенеим давления.  

При некотором критическом давлении 

происходит полное залечивание поры и образо-

вание сплошного соединения. Нанокристалл, 

образовавшийся в результате соединения, име-

ет повышенный атомный объем, что связано с 

релаксацией поры под действием сдвиговых 

деформаций и напряжения растяжения. 

Знакопеременная деформация сдвига, про-

исходящая при моделируемой УЗС, приводит к 

росту зерен, в том числе путем объединения зе-

рен, первоначально принадлежавших двум раз-

ным блокам. Это является важным фактором, 

приводящим к формированию бездефектного 

соединения при УЗС. 
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