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 Работая посвящена исследованию механических свойств наноматериалов из ниобия. 
Исследования проводились при помощи атомистического математического моделирова-
ния с помощью метода молекулярной динамики. В качестве силового потенциала был
использован модифицированный метод погруженного атома. В исследовании проведен 
комплексный анализ механических свойств кристаллического ниобия и его нанопленок с
использованием математического моделирования, а также изучены остаточные напряже-
ния при осаждении нанопленки кобальта. Для кристаллического ниобия установлено, что
скорость деформации существенно влияет на неупругое поведение материала, в то время 
как упругий отклик (модуль Юнга ≈ 120 ГПа) демонстрирует высокую согласованность с
литературными данными (погрешность 3,2 %), подтверждая адекватность модели. Разру-
шение образца происходит ближе к центру, сопровождаясь образованием зон разрыва при 
критической деформации, что указывает на послойную перестройку структуры. Исследо-
вание нанопленок ниобия выявило снижение модуля Юнга до 30 ГПа при толщине 3,3 нм, 
что объясняется эффектами микроразмеров, дефектами и границами зерен. Наблюдае-
мое перед разрушением чередование упорядоченных и неупорядоченных атомных зон
подчеркивает роль структурной неоднородности. При осаждении 1,5 нм пленки кобальта 
на ниобиевую подложку выявлены колебательные изменения компонент тензора напряже-
ний, связанные с тепловыми флуктуациями и локальным взаимодействием. Гидростатиче-
ское напряжение близко к нулю, что свидетельствует об отсутствии объемных деформа-
ций. Ключевым выводом является доминирование упругих деформаций в подложке, не-
смотря на воздействие осаждаемых атомов. Работа демонстрирует высокую
чувствительность механических свойств ниобия к структурным особенностям и внешним
условиям. Полученные результаты значимы для проектирования наноустройств и покры-
тий, где критичны контроль остаточных напряжений и учет размерных эффектов. 
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 The work is devoted to the study of mechanical properties of niobium nanomaterials. The
studies were carried out using atomistic mathematical modeling using the molecular dynamics 
method. A modified embedded atom method was used as a force potential. The study carried out
a comprehensive analysis of the mechanical properties of crystalline niobium and its nanofilms
using mathematical modeling, and also studied the residual stresses during the deposition of a 
cobalt nanofilm. For crystalline niobium, it was found that the strain rate significantly affects the 
inelastic behavior of the material, while the elastic response (Young's modulus ≈ 120 GPa) 
demonstrates high consistency with literature data (error 3.2%), confirming the adequacy of the
model. The destruction of the sample occurs closer to the center, accompanied by the formation
of rupture zones at critical deformation, which indicates a layer-by-layer rearrangement of the 
structure. The study of niobium nanofilms revealed a decrease in Young's modulus to 30 GPa at
a thickness of 3.3 nm, which is explained by microsize effects, defects and grain boundaries. The
alternation of ordered and disordered atomic zones observed before failure emphasizes the role 
of structural inhomogeneity. When depositing a 1.5 nm cobalt film on a niobium substrate, oscil-
latory changes in the stress tensor components associated with thermal fluctuations and local
interactions were revealed. Hydrostatic stress is close to zero, indicating the absence of volumet-
ric deformations. The key conclusion is the dominance of elastic deformations in the substrate, 
despite the effect of deposited atoms. The work demonstrates a high sensitivity of the mechani-
cal properties of niobium to structural features and external conditions. The results are important
for the design of nanodevices and coatings, where control of residual stresses and consideration
of size effects are critical. 
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Введение 

 
Исследования, посвященные изучению технологий 

нанесения тонких пленок, остаются актуальными, так 
как позволяют установить базовые механизмы форми-
рования новых материалов, проанализировать и опти-
мизировать процессы их нанесения и выявить новые 
перспективные свойства образцов. Например, метод 
атомно-слоевого осаждения [1–3] за счет течения по-
следовательных химических реакций позволяет обеспе-
чить равномерный управляемый рост нанопленок, в 
результате чего становится возможен более точный 
контроль толщины и структуры пленок, что, в свою 
очередь, приводит к совокупному улучшению свойств 
финального материала. Исследования, связанные с ком-
бинацией атомно-слоевого осаждения и других мето-
дов, таких как магнетронное распыление [4; 5] или хи-
мическое осаждение из паровой фазы [6; 7], могут при-
вести к созданию пленок с заданными параметрами, 
которые будут более устойчивыми к коррозии и другим 
внешним негативным воздействиям.  

Одним из перспективных и многообещающих эле-
ментов для использования в области наноиндустрии 
является ниобий. Актуальность использования 
нанопленок и наноструктур ниобия связана с уникаль-
ными физико-химическими свойствами этого элемента, 
которые делают его востребованным в современных 
технологиях. Ниобий обладает относительно высокой 

температурой перехода в сверхпроводящее состояние, 
по сравнению с другими сверхпроводящими элемента-
ми, что делает его незаменимым при создании нанопле-
нок для квантовых компьютеров [8; 9], МРТ-аппаратов 
[10] и ускорителей частиц [11; 12]. За счет снижения 
энергопотерь наноструктурированные пленки ниобия 
[13; 14] могут улучшить эффективность работы элек-
тронных компонентов и устройств.  

Нанопокрытия из ниобия применяются в литий-
ионных батареях [15–17] для увеличения срока эксплуа-
тации и емкости устройств. Пленки ниобия предотвра-
щают деградацию электродов [18; 19], что особенно 
важно для развития возобновляемой энергетики и элек-
тромобилей. Ниобий биосовместим и устойчив к корро-
зии, что позволяет использовать его нанопленки  
в имплантатах и хирургических инструментах [20; 21]. 
Также наноструктурированный ниобий служит эффек-
тивным катализатором в химических реакциях, включая 
очистку воды от токсинов [22] и преобразование углекис-
лого газа [23], что эффективно может быть использовано 
в экологической сфере человеческой деятельности.  

Важным вопросом при исследовании наноматериа-
лов, в составе которых встречается ниобий, является 
анализ их механических свойств. Во-первых, механиче-
ские свойства нанопленок ниобия напрямую влияют на 
эксплуатационные свойства, если данные материалы 
используются для защиты от коррозии [20; 21]. Во-
вторых, остаточные напряжения, возникающие в про-
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цессе роста наноструктур и последующей их обработки, 
могут влиять на другие физические и функциональные 
характеристики, например магнитные или каталитические.  

Остаточные напряжения могут возникать из-за раз-
личных факторов, включая температурные изменения, 
несовершенства кристаллической решетки, условия 
обработки, используемые во время осаждения, а также 
различия в коэффициентах теплового расширения меж-
ду подложкой и нанопленкой. Исследования показыва-
ют, что в результате осаждения нанопленок с использо-
ванием таких методов, как лазерная абляция, молеку-
лярно-лучевая эпитаксия, магнетронное распыление, и 
других остаточные напряжения в нанесенных тонко-
пленочных слоях изменяются в достаточно широком 
диапазоне значений [24]. Также известно, что увеличе-
ние толщины нанопленок приводит к изменению их 
механических характеристик [25], включая накопление 
остаточных напряжений, которые могут достигать 
больших значений и приводить к растрескиванию или 
деформации материалов.  

Изучение динамики и вариативности остаточных 
напряжений в нанопленках ниобия имеет критическое 
значение для оптимизации свойств наноматериалов и 
расширения их области применения. Проведение иссле-
дований в этой области может привести к созданию 
более устойчивых и эффективных материалов для ис-
пользования в различных современных технологиях, 
включая электронику, спинтронику, сверхпроводимость 
и теорию магнитных полей.  

Целью работы являлись апробация на конкретных 
материалах (ниобий) и применение методики атомисти-
ческого моделирования для вычисления механических 
характеристик наноматериалов.   

 
Математическая модель и теоретические  
сведения 

 
Моделирование стало неотъемлемой частью совре-

менного инженерного анализа. Поэтому исследования 
механических свойств нанокомпозитов проводились 
при помощи математического моделирования. В насто-
ящее время высокую эффективность имеют многоуров-
невые модели расчета напряженно-деформированного 
состояния материалов [26–28], так как они позволяют 
провести всесторонний анализ эволюции внутренней 
структуры материала, описать физические механизмы 
деформирования: внутризеренный и зернограничный 
эффекты, повороты решеток кристаллитов.  

Тем не менее тенденция к миниатюризации и высо-
кой плотности элементов при изготовлении электрон-
ных устройств актуализируют развитие атомистических 
методов математического моделирования и квантовой 
механики [29]. Модели молекулярной динамики полу-
чили распространение в современной химии [30] и ма-
териаловедении [31] благодаря своей способности эф-
фективно и точно описывать взаимодействия на уровне 
атомов и молекул. Молекулярная динамика представля-

ет собой мощный инструмент для изучения временной 
эволюции систем, состоящих из большого числа частиц, 
и позволяет исследовать динамические свойства мате-
риалов, таких как диффузия [32], термодинамические 
характеристики [33] и механические свойства [34], при 
конкретных условиях. 

Вычисления механических характеристик проводи-
лись для процесса осаждения многослойного наноком-
позита «ниобий – кобальт», структурные и физические 
свойства которого были проанализированы в более ран-
них публикациях авторов [35–37]. Исследование процес-
сов осаждения нанопленок «ниобий – кобальт» происхо-
дило в рамках атомистической модели молекулярной 
динамики. В работе была использована классическая 
модель молекулярной динамики, описывающая движе-
ние каждого атома системы через силовой потенциал. 
В качестве силового потенциала был выбран модифици-
рованный метод погруженного атома (ММПА) [38], так 
как он учитывает влияние электронной плотности атомов 
в пространстве и за счет этого обеспечивает более точное 
описание их взаимодействий. Особенно хорошо ММПА 
зарекомендовал себя в задачах моделирования систем 
с тяжелыми элементами и сложными многокомпонент-
ными структурами. Более подробно модель молекуляр-
ной динамики и ММПА описаны в [35].  

При проведении расчетов вычисление тензора 
напряжений в каждый момент времени осуществлялось 
на основании радиус-векторов, скоростей и сил атомов. 
Подобный подход был предложен, проанализирован 
и подробно описан в [39] и основывался на определении 
тензора напряжений по следующей формуле:  

   ,
xx xy xz N

yx yy yz i i i
i

zx zy zz

m
V

 
          

σ v v W r
=1

σ σ σ
1

σ σ σ =

σ σ σ

 (1) 

где σ  и  , , , ,x y z   σ  – тензор напряжений и его 

компоненты; V  – объем системы; N  – общее число 

атомов в объеме; im  и iv  – масса и скорость атома со-

ответственно;  W r  – глобальный вириальный тензор; 

 1, , , N 2r r r r  – обобщающая переменная, указыва-
ющая на зависимость от радиус-векторов всех атомов. 
Символ   обозначает тензорное произведение.  

Тензор вириала вычисляется через сумму произве-
дений радиус-векторов и сил, действующих на атомы: 

   .
N

i i
i

 W r r F
=1

 (2) 

Переход к скалярному виду выражений (1) и (2) 
приводит к следующим выражениям:  

      , Tr ,
N

i i i
i

m v v W W
V   
    
 
 r r W r
=1

1
σ  (3) 

      , , , , ,
N

i i i
i

W m r F W x y z       r r
=1

 (4) 
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где , ,i i iv r F    компоненты векторов скорости, коорди-

нат и сил соответственно. Следует отметить, что в слу-
чае использования периодических граничных условий 
взаимодействия атомов рядом с границами в (1)–(4) 
вычисляются с учетом симметричных образов расчет-
ной ячейки.  

Для интегральной оценки напряженно-деформиро-
ванного состояния в работе вычислялись гидростатиче-
ское напряжение h , напряжение фон Мизеса vM  и 

девиаторное напряжение фон Мизеса dvM : 

 h ,
3

xx yy zz    
   (5) 

       2 2 2 2 2 2

vM

6
,

2

xx yy yy zz zz xx xy xz yz             
   (6) 

     2
dvM h h h hxx yy zz xy zz             

    2 2
h h 2 .xz yy yz xx xy xz yz           (7) 

В качестве программного комплекса для проведе-
ния вычислительных экспериментов был использован 
LAMMPS [40]. Благодаря своей модульной структуре 
LAMMPS является гибким инструментом для проведе-
ния молекулярного моделирования широкого диапазона 
физических процессов, начиная от динамики жидкостей 
и газов и заканчивая структурными изменениями в кри-
сталлах, фазовыми переходами и самосборкой нано-
структур.  

 
Постановка задачи 

 
В рамках проведенных численных исследований 

было решено 3 задачи. Схематически постановка задач 
показана на рис. 1.  
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Рис. 1. Постановка задач исследования механических характеристик 
ниобия для: а – объемного материала; b – нанопленки ниобия;  
   c – подложки ниобия в процессе осаждения атомов кобальта 

Fig. 1. Statement of the problems of studying the mechanical 
characteristics of niobium for: a – bulk materia; b – niobium  
    nanofilm; c – niobium substrate during deposition of cobalt atoms 

 
В первой задаче (рис. 1, а) рассматривался образец 

кристаллического ниобия размером 20 × 10 × 10 кри-
сталлических ячеек, что соответствовало размеру в 
нанометрах – 6,6 × 3,3 × 3,3. По всем координатным 
направлениям действовали периодические граничные 
условия, которые позволили рассматривать систему как 

часть объемного кристаллического материала. Темпера-
тура в расчете поддерживалась на уровне 300 К. В про-
цессе моделирования образец растягивался до разрыва 
вдоль направления оси x с постоянной скоростью де-
формации  . Задача представляла интерес для сравне-
ния данных моделирования с уже известными механи-
ческими характеристиками объемного ниобия.  

Во второй задаче (рис. 1, b) в качестве объекта ис-
следования выступала нанопленка ниобия размером 
20 × 20 × 10 кристаллических слоев (6,6 × 6,6 × 3,3 нм). 
От первой задачи расчет отличался тем, что сверху и 
снизу от нанопленки по оси z находилось свободное 
пространство. По осям x и y действовали периодические 
граничные условия. Аналогично первой задаче 
нанопленка растягивалась в направлении x с постоян-
ной скоростью деформации  . Целью численного экс-
перимента было вычисление напряженно-деформиро-
ванного состояния нанопленки и сопоставление полу-
ченных расчетных значений с соответствующими 
величинами объемного материала.  

Принципиально другая постановка использовалась 
в третьей задаче (рис. 1, c). В задаче рассматривалась под-
ложка кристаллического ниобия размером 40 × 40 × 10 
кристаллических решеток (13,2 × 13,2 × 3,3 нм). Сверху 
на подложку в процессе моделирования осаждалось 
18 тыс. атомов кобальта так, чтобы результирующий 
размер нанопленки составил 1,5 нм. В горизонтальных 
направлениях (оси x и y) действовали периодические 
граничные условия. В вертикальном направлении 
(ось z) были наложены условия отражения. При помощи 
алгоритма термостата Нозе – Гувера температура ато-
мов подложки в течение осаждения поддерживалась на 
уровне 300 К. Цель задачи – оценка остаточных напря-
жений в подложке ниобия, возникающих в процессе 
осаждения нанопленки кобальта. Более подробно моде-
лирование процессов формирования подобных нано-
композитов и исследования их структурных свойств 
представлено в работе [37]. В качестве элементарного 
объема, для которого вычислялись тензор напряжений и 
другие механические характеристики, выступал объем в 
центре подложки, показанный на рис. 1 штриховкой. 
Размеры элементарного объема соответствовали 
1/3 протяженности подложки по каждой оси.  

 
Результаты и обсуждение 

 
Исследования кристаллического ниобия в первой 

задаче показали, что неупругие изменения в материале 
начинали происходить при значениях деформации 

5%x  . Изменение компоненты тензора напряжения, 

в направлении которой происходило принудительное 
удлинение образца, для разных скоростей деформации и 
иллюстрация момента разрушения материала приведе-
ны на рис. 2. Здесь и далее скорость деформации   

приведена для размерности 1010 ,1 c . Большие значения 

   a                                  b                                 c 
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скоростей деформации связаны с масштабами времени 
в использованной математической модели и малым ша-
гом ( 1510 c ) интегрирования. Несмотря на большие 
скорости деформаций, атомистические модели активно 
используются для исследований механических свойств 
и поведения наноматериалов [41–43], а в работе [44] 
критически рассмотрен вопрос соответствия результа-
тов реальных экспериментов данным моделирования 
методом молекулярной динамики с высокими скоро-
стями деформации.  

 ,%x  

  
  
  
  

,ГПаxx  

C  

O  
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Рис. 2. Зависимость компоненты тензора напряжений xx  от 
относительного удлинения образца кристаллического ниобия (а)  
           и иллюстрация момента разрушения материала (b)  

Fig. 2. Dependence of the stress tensor component on the relative 
elongation of a crystalline niobium sample (a) and illustration  
                     of the moment of material destruction (b) 

 

Из зависимостей на рис. 2 видно, что скорость де-
формации влияет в основном на неупругое поведение 
материала. На начальном участке ( 0 5%x   ) напря-

жение xx  ведет себя подобным образом при разных 

скоростях деформации. Линейный участок OС графиков 
на рис. 2 позволяет вычислить модуль Юнга исследуе-
мого образца через отношение приращения напряжения 
к изменению деформации. Среднее значение модуля 
Юнга для образца составило 120 ГПа. В разных литера-
турных источниках для модуля упругости ниобия при-
ведены разные величины: 106,2 ГПа [45], 111 ГПа [46], 
155 ГПа [47]. Если ориентироваться на среднее значе-
ние, то можно сделать вывод, что расчетное значение 
модуля Юнга кристаллического ниобия, расcчитанное 
с помощью моделирования (120 ГПа), удовлетвори-
тельно согласуется с ранее опубликованными данными 
(124 ГПа). Поученные результаты свидетельствуют об 
относительной погрешности вычислений, равной 3,2 %, 

что подтверждает адекватность использованной мате-
матической модели.  

Визуальный анализ процесса деформации образца 
ниобия показал послойную перестройку его структуры. 
Разрушение образца происходило не в периферийной 
его части, а в центральной области. На первых этапах 
кристаллическое строение материала сохранялось. За-
тем при 35 %x    стали заметны две области, где про-

исходило разрушение образца. Разрыв происходил в 
различные моменты времени для разных скоростей де-
формации. Например, для 1010 1 c   разрыв был за-

фиксирован при 70 %x  , а для 102 10 1 c    – при 

63 %x  . Моделирование процессов деформации об-

разцов осуществлялось в интервале до 10 пс. В течение 
этого времени для скоростей 100,2 10 1 c    и 

100,5 10 1 c    разрыв материала не наблюдался. Ана-
лиз полученных данных свидетельствует о целесооб-
разности применения атомистических методов модели-
рования для исследования механизмов перестройки 
атомов, возникновения и изменения зернограничных 
областей и механики дислокаций на начальных стадиях 
деформации. Подобные результаты были получены в 
[41], где показано, что механические свойства нанокри-
сталлического алюминия не зависят от скоростей де-
формации 9 1010 10 1 c   .  

Решение второй задачи – исследование механиче-
ских характеристик нанопленки ниобия при ее растяже-
нии – качественно показало похожие результаты, что и 
в первой задаче. Вначале (при 15%x  ) плоское стро-

ение нанопленки исказилось, появилась область ее из-
гиба (рис. 3, b). Как видно из рис. 4, перед разрушением 
нанопленки заметны участки кристаллической структу-
ры материала A, которые с ростом деформаций умень-
шались, а также участки некристаллического строения 
B, которые увеличивались. Графики напряжения xx  от 
деформации нанопленки ниобия для разных скоростей 
ее растяжения   представлены на рис. 3.  

По данным современной литературы модуль Юнга 
нанопленок ниобия изменяется в зависимости от тол-
щины пленки, технологии ее получения, от процента 
кристалличности и экспериментальных условий. Для 
тонких пленок толщиной менее 100 нм модуль Юнга 
может быть ниже по сравнению с объемным материа-
лом из-за эффекта микроразмеров (эффект, когда свой-
ства и поведение материала меняются при приближении 
к микрометровым или нанометровым размерам) и изме-
нения механических свойств из-за дефектов и границ 
зерен. В одном из исследований [48] упоминается, что 
модуль упругости для пленок ниобия толщиной 50 нм 
может составлять 117–268 ГПа. В другой публикации [49] 
приводится величина модуля Юнга 80 ± 30 ГПа для 
нанопорошка ниобия дисперсностью 10 нм. По причине 
значительной вариативности механических параметров 

b 
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наноматериалов в зависимости от многих факторов 
(технология и параметры изготовления образцов, раз-
мерные свойства, химический состав и наличие приме-
сей, структурные дефекты) сопоставление их между 
собой затруднено.  

По результатам проведенных исследований был вы-
числен модуль упругости нанопленки ниобия. Величина 
модуля упругости была рассчитана через отношение xx  

к x  на линейном участке графиков напряжений, приве-
денных на рис. 3, а. Далее для различных скоростей де-
формации через среднее арифметическое был вычислен 
средний модуль Юнга, величина которого составила 
30 ГПа. Расхождение полученного значения с данными из 
[48] может быть связано с тем, что при моделировании 
рассматривалась нанопленка ниобия меньшей толщины 
(3,3 нм вместо 50 нм). Также в [48] не указаны условия и 
технология изготовления нанопленки, а пленка исследова-
лась не из чистого ниобия, а из его наноструктур с приме-
сями (H-Nb2O5). Такое различие в значениях модулей Юн-
га подчеркивает необходимость учета влияния методов 

нанесения пленок, их физико-химических свойств и внеш-
них условий на механические характеристики материалов.  

В дальнейшем развитии исследований был выпол-
нен расчет остаточных напряжений в подложке ниобия 
при осаждении 1,5-нанометровой пленки кобальта. 
В этом случае изменение формы наноматериала проис-
ходило только под действием осаждаемых атомов, при-
нудительно образец не растягивался. Для изучаемого 
элементарного объема (см. рис. 1, c) был вычислен тен-
зор напряжений, динамика изменения компонент кото-
рого в процессе осаждения приведена на рис. 5.  

Анализ зависимостей на рис. 5 свидетельствует об 
изменчивости поведения тензора напряжений. Графики 
компонент тензора имеют колебательный, скачкообраз-
ный характер. Подобное их поведение связно с тем, что 
вычисление механических параметров в модели произ-
водилось на основании мгновенных значений сил, ради-
ус-векторов и скоростей атомов ниобия, которые, в свою 
очередь, перестраиваются из-за тепловых флуктуаций и 
локального взаимодействия с осаждаемым кобальтом. 
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Рис. 3. Зависимость компоненты тензора напряжений xx  от относительного удлинения нанопленки ниобия (а)  
и иллюстрация возникновения области ее изгиба (b) 

Fig. 3. Dependence of the stress tensor component on the relative elongation of the niobium nanofilm (a) and illustration  
of the emergence of its bending region (b) 
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Рис. 4. Вид и структура нанопленки ниобия при растяжении, 80 %x  . Буквой «A» показаны упорядоченные  
участки атомов, «B» – неупорядоченные 

Fig. 4. The appearance and structure of a niobium nanofilm under tension. The letters “A” show ordered sections  
of atoms, “B” show disordered sections of atoms 
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Большинство компонент тензора напряжений 
( , , , ,xx yy xy xz yz     ) на рис. 5 совершают колебания 

около нулевого значения по оси ординат. Компонента 
zz  после начала осаждения принимает отрицательную 

величину, приблизительно равную -1 ГПа, которая 
означает, что подложка ниобия подвергается сжатию. 
В конце процесса осаждения некоторые компоненты 
тензора такие, как , и ,xx yy xy    показали рост до 

1 ГПа, что может быть связано с компенсацией воздей-
ствия осаждаемых атомов. С ростом толщины осаждае-
мой нанопленки горизонтальные составляющие тензора 
напряжений увеличиваются, так как подложка испыты-
вает сжатие в вертикальном направлении, а в горизон-
тальных расширяться не может вследствие периодиче-
ских граничных условий.  
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Рис. 5. Изменение компонентов тензора напряжений 
элементарного объема подложки ниобия в процессе осаждения  
       нанопленки кобальта, температура подложки 300T K  

Fig. 5. Change in the stress tensor of the elementary volume of the 
niobium substrate during the deposition of a cobalt nanofilm,  
                           substrate temperature 300T K  

 
Следующим шагом были вычислены обобщающие 

величины гидростатического напряжения, напряжения 
фон Мизеса и девиаторного напряжения фон Мизеса. 
Их изменение в процессе осаждения нанопленки пока-
зано на рис. 6. Аналогично поведению отдельных ком-
понент тензора напряжений графики данных величин 
демонстрируют флуктуационный характер с низким 
уровнем гладкости кривых.  

Гидростатическое напряжение представляет собой 
напряжение, которое действует на атомы или молекулы 
материала, обеспечивая их равновесие под действием 
внешних сил. Это приводит к тому, что при наличии 
гидростатического напряжения материал не деформи-
руется с точки зрения изменения его формы, а только 
изменяет объем, что называется объемной деформаци-
ей. На рис. 6 изменение данной величины происходит 
около нулевого значения, что говорит об отсутствии 
изотопического равномерного сжатия или растяжения 
в образце.  

Напряжение фон Мизеса может служить критерием 
для оценки условий начала пластической деформации в 
материалах, особенно в случаях, когда они подвергают-
ся сложным напряженным состояниям, отличным от 

простого одноосного сжатия или растяжения. Данная 
характеристика учитывает не только единичные компо-
ненты напряжения, но и их комбинацию и общее состо-
яние деформации, позволяя более точно описать слож-
ное механическое поведение. Учитывая, что ниобий 
является достаточно пластичным тугоплавким метал-
лом с физическими свойствами, существенно завися-
щими от температуры, точки соприкосновения с «горя-
чими» осаждаемыми атомами могут в значительной 
степени влиять на его механические свойства. Тем не 
менее величина vM  в процессе моделирования прибли-

зительно составляла 2 ГПа, что меньше средней твердо-
сти объемного ниобия ( 4,8 0,5  ГПа), приведенной 

в [48]. Этот факт свидетельствует, что полный переход 
структуры подложки в пластическое состояние не про-
исходит, хотя и ощущается влияние быстрых осаждае-
мых атомов.  
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Рис. 6. Изменение гидростатического напряжения, напряжения 
фон Мизеса и девиаторного напряжения фон Мизеса 
элементарного объема подложки ниобия в процессе осаждения  
       нанопленки кобальта, температура подложки 300T K  

Fig. 6. Change in hydrostatic stress, von Mises stress and von 
Mises deviatoric stress of the elementary volume of the niobium 
substrate during the deposition of cobalt nanofilm, substrate  
                                  temperature 300T K  

 
Девиаторное напряжение фон Мизеса вычислялось 

для анализа неравномерности распределения напряже-
ний в подложке, при этом все нормальные напряжения 
снижались до одного значения, которое соответствова-
ло среднему, чтобы выявить дополнительные напряже-
ния, вызывающие сдвиг. Величина dvM  на рис. 6 ко-

леблется около нулевого значения. В связи с этим мож-
но сделать вывод, что в подложке ниобия при 
осаждении не происходит отклонения от гидростатиче-
ского состояния, а касательные напряжения не приводят 
к переходу ниобия в пластический режим.  

 
Заключение 

 

В работе описана методика использования модели 
молекулярной динамики для вычисления механических 
характеристик наноматериалов, в том числе остаточных 
напряжений композитов и их производных, возникаю-
щих в процессе осаждения нанопленок. Математиче-
ская модель обеспечивает хорошую воспроизводимость 
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результатов, что делает ее полезной для теоретических 
и практических исследований в области физики, химии 
и материаловедения. Методика позволяет не только 
глубже понять природу взаимодействий на атомном 
уровне, но и находить практическое применение в раз-
работке новых материалов и технологий, исследовать 
процесс формирования материалов, их структуру и по-
ведение при различных условиях.  

Моделирование механических свойств кристалли-
ческого ниобия показало, что среднее расчетное зна-
чение модуля Юнга составляет 120 ГПа и удовлетво-
рительно (на уровне относительной ошибки 3,2 %) 
согласуется с ранее известными литературными дан-
ными. При растяжении разрушение образца начина-
лось ближе к его центру, а не у границ. На ранних эта-
пах моделирования процесса деформации сохранялась 
кристаллическая структура материала, но при крити-
ческой деформации возникали зоны разрыва. Скорость 
деформации существенно влияла на неупругое пове-
дение материала, но начальный упругий участок гра-
фиков напряжения был аналогичен для всех скоростей 
деформации.  

При решении задачи растяжения нанопленки нио-
бия и анализе ее свойств было получено, что среднее 

значение модуля упругости 30 ГПа значительно ниже, 
чем у объемного материала, что связано с ультрамалой 
толщиной пленки (3,3 нм) и такими эффектами микро-
размеров, как дефекты, границы зерен и т.д. Перед раз-
рушением нанопленки наблюдались области с упорядо-
ченной и неупорядоченной атомной структурой, что 
указывает на локальную потерю кристалличности. Зна-
чительный разброс значений механических параметров 
наноматериалов ниобия в литературе подчеркивает 
важность учета технологии изготовления наноматериа-
лов и условий эксперимента при проведении подобных 
исследований.  

Исследование остаточных напряжений в подложке 
при осаждении нанопленки кобальта толщиной 1,5 нм 
продемонстрировало колебательный характер измене-
ния тензора напряжений. Данное поведение может быть 
связано с тепловыми флуктуациями и локальными вза-
имодействиями с осаждаемыми атомами кобальта. От-
сутствие значительных отклонений от нуля гидростати-
ческого напряжения и девиаторного напряжения фон 
Мизеса указывает на равномерное распределение 
напряжений без объемной деформации, а касательные 
напряжения не приводят к переходу ниобия в пластиче-
ский режим. 
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