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В данной работе предложен новый способ генерации ячеистых материалов с повы-
шенными физико-механическими характеристиками. Методом компьютерного мо-
делирования исследованы механические свойства изделий на основе ABS-полимера
с топологиями, прототипами которых являлись изоэлектронные поверхности ряда
кристаллических веществ. В качестве примера в данной работе был выбран углерод в
кристаллической структуре  поскольку его изоэлектронная поверхность по
форме наиболее близка к известным топологиям трижды периодических поверхно-
стей минимальной энергии. В результате исследования с использованием програм-
мы Autodesk Inventor Professional получены распределения механических напряжений
и внешний вид деформированных изделий при различных значениях прикладываемо-
го механического напряжения. В результате исследования обнаружены высокие фи-
зико-механические характеристики образцов с предложенной геометрией.
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ВВЕДЕНИЕ

Академиком В.Я. Шевченко предложена идея использования материалов сложной
ячеистой структуры для условий экстремального нагружения. Ячеистые структуры –
это особый класс материалов, которые способны сочетать ряд перспективных
свойств, такие как высокая механическая прочность, энергопоглощающая способ-
ность, низкая теплопроводность, звуко- и теплоизолирующие свойства, уникальные
акустические характеристики, эти материалы применяют в различных отраслях про-
мышленности [1, 2]. Совсем недавно изготовление таких материалов было крайне за-
труднено, вследствие ограниченности классических субтрактивных методов произ-
водства. Бурное развитие аддитивных технологий способствует созданию и распро-
странению новых типов ячеистых материалов.
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Геометрию трижды периодических поверхностей минимальной энергии
(ТППМЭ), как правило, можно задать с помощью аналитических уравнений вида, на-
пример, для топологии типа “IWP”:

(1)
где x, y и z – координаты, t – изменяемый параметр.

С помощью уравнений данного вида и используемых параметров можно варьиро-
вать геометрию, а также физико-механические свойства данных изделий.

Имеeтся множество способов задания формы аналогичных поверхностей, среди
которых особенно интересными могут быть подходы, используемые в работе [3]. В
данной работе был произведен поиск ТППМЭ с использованием поверхности нулево-
го кулоновского потенциала для различных типов кристаллических веществ.

Цель данной работы – создание новых ТППМЭ-подобных структур на основе по-
строения изоэлектронных плотностей для кристаллических структур углерода с кри-
сталлической структурой  исследование механических свойств данных ТППМЭ-
подобных структур методами компьютерного моделирования: построение распреде-
ления механических напряжений и расчет степени деформации при различных значе-
ниях прикладываемого напряжения.

МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ

В данной работе применен новый метод поиска топологий, которые очень близки к
ТППМЭ топологиям. Данный метод основан на построении карт распределения
электронной плотности для кристаллических структур.

Для проведения наиболее полного сравнения свойств полученной топологии с уже
известными использовали кристаллическую структуру углерода ( ), как наиболее
близкую топологию к уже известным топологиям ТППМЭ [4]. Структура углерода
( ) напоминает структуру IWP.

Данные структуры доступны в COD (Crystallography Open Database) [5]. На основе
данных структур были созданы образцы размером 4 × 4 × 4 мм единичные ячейки
(30 × 30 × 30 мм). Степень заполнения пространства образцов составила  = 0.35.

Построение карт распределения изоэлектронной плотности для данных структур
производили путем использования метода “QuickSurf”, доступного в программном
пакте VMD [6]. В данном методе расчет карт распределения производится на основе
объемной Гауссовой плотности, построенной для атомов или частиц в окрестности
каждой точки, принадлежащей кристаллической решетке

(2)

где ρ – объемная Гауссова плотность, рассчитываемая в точке  путем суммирования
по всем N атомам. В данном уравнении для каждого атома используется весовой ко-
эффициент α. Варьированием параметров можно получать новые топологии изопо-
верхностей аналогичным уравнению (1) образом.

В данной работе использовали различные программные продукты компании Autodesk.
Для исправления ошибок в 3D моделях использовали программы Meshmixer и
Netfabb. Для компьютерного моделирования испытания образцов на статическое
сжатие под действием постоянной силы (F = const) использовали программу Autodesk
Inventor Professional [7] Образцы сжимали давлением P = 20 Мпа. Начальные условия
для моделирования представлены в табл. 1.

В результате проведенного исследования были получены распределения механиче-
ских напряжений в образце, изучены особенности деформации предложенных топо-
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Таблица 1. Начальные условия для моделирования

Параметр Значение

Средний размер элементов (относительно размера модели) 0.1

Минимальный размер элементов (относительно среднего размера элемента) 0.2

“Грэйдинг” фактор 1.5

Максимальный угол поворота 60°

Материал ABS пластик

Плотность материала 1060 кг/м3

Предел текучести 20 МПа

Предел прочности 29.6 МПа

Модуль Юнга 2.24 ГПа

Коэффициент Пуассона 0.38

Модуль сдвига 812 МПа
логий. В процессе исследования были произведены импортирование ТППМЭ-подоб-
ных топологий, построение сетки, выбор параметров симуляции, постановка задачи.

РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ

В качестве начальной структуры для генерирования поверхностей был использован
углерод в кристаллической структуре  (рис. 1).

На рис. 2 представлены карты распределения электронной плотности для ячейки
4 × 4 × 4 мм, полученные с использованием программы VMD и метода “QuickSurf”,
доступного в данном программном пакете. Можно отметить несколько свойств дан-
ных поверхностей: гладкость, замкнутость, непрерывность, благодаря которым дан-
ный материал можно рассматривать в качестве аналога существующих ячеистых ма-
териалов, пен и материалов с трижды периодической поверхностью минимальной
энергии.

Согласно результатам компьютерного моделирования в программе Autodesk Inven-
tor Professional, при приложении сжимающей нагрузки механические напряжения
распределяются в образцах неравномерно (рис. 3). Выявлено, что наибольших значе-
ний величина механических напряжений достигает между ячеек, в наиболее узких ча-
стях перемычек. Под действием давления образцы достаточно существенно деформи-
ровались, но не разрушились. Анализ пластической деформации данных моделей по-
казывает, что наибольшей пластической деформации подвержены участки с
наибольшей концентрацией механических напряжений. Стоит отметить, что наруж-
ные ячейки для ячейки размером 4 × 4 × 4 мм подвергаются наибольшим деформаци-
ям (рис. 3). Малонагруженные участки имеют большую способность к сохранению
формы. В результате воздействия нагрузки величиной 20 Мпа образец деформировал-
ся на 1.49 мм.
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Рис. 1. Кристаллическая структура углерода ( ).

C
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Рис. 2. Рендер образца, полученного с использованием кристаллической структуры углерода ( ) (а).
Рендер образца с топологией ТППМЭ (IWP) (б).
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3mIm
ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В результате компьютерного моделирования обнаружены перспективные механи-
ческие свойства для образца с топологией, полученной на основе распределения элек-
тронной плотности для углерода в кристаллической структуре  Под действием
давления образцы достаточно существенно деформировались, но не разрушились.
Наибольшей пластической деформации подвержены участки с наибольшей концен-
трацией механических напряжений и наружные ячейки. В результате воздействия на-
грузки величиной 20 МПа образец деформировался на 1.5 мм. Наибольших значений
величина механических напряжений достигает между ячеек, в наиболее узких частях
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Рис. 3. Внешний вид деформированной структуры и распределение напряжений, полученного с использо-

ванием кристаллической структуры углерода ( ).
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перемычек. Анализ пластической деформации данных моделей, показывает, что наи-
большей пластической деформации подвергаются участки, которые наиболее подвер-
жены концентрации напряжений, а именно, перешейки (наиболее опасные места).
Таким образом, предложен новый метод для поиска новых топологий ячеистых мате-
риалов с повышенными физико-механическими характеристиками.

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда (проект
№ 20-73-10171).
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