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Приведены основные положения компьютерной инженерии поверхностного слоя шлифованной ке-
рамики. Они базируются на двух расчетных схемах, математической модели, алгоритмах решения 
задач стационарной и неустановившейся термоупругости, автоматизированной системы термопроч-
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ВВЕДЕНИЕ

Сокращение стоимости и времени вывода 
научного продукта на рынок способно обе-

спечить компьютерное моделирование за счет 
сужения области поиска на начальном этапе ис-
следования и дополнения результатами расчетов 
экспериментально установленных закономерно-
стей. Этот подход к созданию новых материалов 
явился основой для появления компьютерного 
материаловедения (КМ) (computational materials 
science), которое к настоящему времени приоб-
рело контуры междисциплинарного научного 
направления на фоне стремительного развития 
вычислительных систем и программного обе-
спечения [1]. Другой движущей силой компью-
терного материаловедения является понимание 
материаловедами неоспоримых преимуществ от 
получения результатов в условиях, когда прове-
дение натурных экспериментов затруднено или 
просто невозможно.

Главной задачей КМ является анализ свя-
зей в системе состав ‒ обработка ‒ структура 
‒ свойство, позволяющих оценить поведение 
металлических и композиционных материалов 
со сложной структурой в определенных усло-
виях с использованием построенных моделей 
[2]. Исторические аспекты КМ и основные эта-
пы его развития подробно проанализированы 

в статье [3]. Обзор новейших приложений КМ 
на основе квантово-механических концепций 
приведен в статье  [4]. К настоящему времени 
в КМ сформировались разные подходы к реше-
нию главной задачи, среди которых наиболее 
перспективным следует признать парадигму 
«интегрированная компьютерная инженерия 
материалов» (integrated computational materials 
engineering ― ICME) [5]. Совокупность принци-
пов, ориентиров, стандартов, баз данных и на-
боров инструментов для ICME способна решать 
наиболее проблемные задачи в материаловеде-
нии. Например, использование ICME позволило 
изучить пластическое поведение материала, в 
том числе формирование остаточных напряже-
ний, при вытягивании труб с учетом структуры 
материала [6]. 

Во многих случаях в комплексе со стан-
дартным анализом напряжений на макроско-
пическом уровне требуется проанализировать 
микронапряжения и диффузионные явления. 
Для этого используются многомасштабный 
анализ и разные разделы физики, что обе-
спечивает лучшее понимание поведения и 
свойств материалов [7]. Пример инженерии 
гетерогенных материалов с наноразмерными 
неоднородностями, основанный на использо-
вании вычислительных зерен (computational 
grains) и учитывающий границы раздела фаз, 
приведен в статье [8]. Эти двумерные вычис-
лительные зерна являются математически 
определенным доменом конечного размера 
многоугольной формы, в который заделаны 
упругие наночастицы круглой формы. Резуль-
таты КМ с использованием этой методики по-
зволили изучить неоднородность напряжений 
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в вычислительных зернах с разным числом 
включений. Расчеты стабильных и метаста-
бильных гетерогенных фазовых равновесий, 
количества фаз и их состава, температур пре-
образования, фазовых бинарных и многоком-
понентных диаграмм, необходимые при разра-
ботке материалов и процессов, выполняются 
с использованием специализированного про-
граммного комплекса компании Thermo-Calc 
Software [9].

Авторы настоящей статьи, имеющие опыт в 
изучении напряженно-деформированного со-
стояния высокоплотных керамических мате-
риалов, видят в ICME эффективный инструмент 
для проектирования высокоплотной керамики 
и глубокого анализа процессов, происходящих 
в керамических деталях. По мнению авторов 
публикации [10], микроструктуру, пористость, 
дефектность, границы раздела фаз и морфоло-
гию поверхности необходимо учитывать на ран-
нем этапе создания новой керамики, так как эти 
параметры влияют на большинство ее функцио-
нальных свойств. Поэтому разработка методо-
логии ICME применительно к высокоплотным 
керамическим материалам является весьма ак-
туальной задачей.

Цель  настоящего исследования ― разра-
ботка основы компьютерной инженерии по-
верхностного слоя (ПС) шлифованной кера-
мики с использованием ранее построенной 
микроструктурной модели. Авторы рассматри-
вают эти основы как первый этап в создании 
интегрированной компьютерной инженерии 
высокоплотных керамических материалов.

РАСЧЕТНыЕ СХЕМы
Наиболее эффективным методом исследования 
напряженного состояния разных конструкций 
является метод конечных элементов, хорошо при-
способленный для машинной реализации [11]. 
Его преимуществами являются получение пол-
ной картины напряженно-деформированного 
состояния сложных конструкций, высокая точ-

ность и рациональное представление результа-
тов расчетов, в том числе графическое изобра-
жение состояния конструкции. На основе этого 
метода разработаны мощные и универсальные 
программные средства, предполагающие под-
готовку объемных массивов исходных данных. 
Однако, по мнению авторов [12], целесообраз-
но также создавать специализированные про-
граммные комплексы, ориентированные на 
решение достаточно узких задач и обеспечива-
ющие контроль подготовки данных, численную 
машинную реализацию алгоритмов расчета, а 
также выдачу результатов в удобной форме для 
практического использования.

В соответствии с этими рекомендациями 
разработаны две расчетные схемы на базе ми-
кроструктурной модели ПС шлифованной ке-
рамики, контактирующей с упругим телом [4]. 
Расчетная  схема № 1 предназначена для созда-
ния специализированной системы автоматизи-
рованных термопрочностных расчетов, схема № 2 
― для использования в системе автоматизиро-
ванного проектирования SolidWorks (приложе-
ние SOLIDWORKS Simulation). Расчетные схемы 
учитывают специфику контакта керамической 
детали с сопрягаемой деталью: расчетная   схе-
ма № 1 моделирует процессы в области контакт-
ного взаимодействия (на площадке износа) [13], 
схема № 2 ― в приконтактной области [14]. Ис-
ходя из условий контакта, для каждой схемы 
определены условия нагружения.

Приняли следующие допущения: рассма-
тривается плоская задача; отсутствуют пла-
стические деформации; керамика является 
бездефектной (поры и трещины не являются 
элементами ее структуры); ПС шлифованной 
керамики состоит из слоя С; переходная фаза 
и подповерхностный дефектный слой принад-
лежат керамике; слой С имеет только дефекты 
внешней поверхности; на границе керамики со 
слоем С имеются полости и трещины; ударные 
нагрузки заменены сосредоточенными силами. 
Правомерность этих допущений обоснована [15].

Рис. 1. Расчетные схемы № 1 (а) и 2 (б)
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Расчетная схема № 1 предназначена для 
создания специализированной системы авто-
матизированных термопрочностных расчетов 
(рис. 1, а). Эта схема характеризует конструк-
цию, в которой единичное зерно круглой или 
эллипсоидальной формы с полудиаметрами a и 
b заделано в матрицу через межзеренную фазу 
толщиной δf. На свободных внешних поверхно-
стях зерна, матрицы и межзеренной фазы рас-
положен слой С толщиной δs, на котором разме-
щен упругий слой толщиной δk. На упругий слой 
действует комплекс силовых и тепловых нагру-
зок. На внешний контур упругого слоя в про-
извольных точках действуют: сосредоточенная 
сила F, зависящая от времени и направленная 
под углом β к оси y; распределенная сила сило-
вой нагрузки Р; тепловой поток Q. Учитываются 
конвективные потери тепла с коэффициентом 
теплообмена h на свободной от теплового пото-
ка части контура упругого слоя.

Расчетная схема № 2 предназначена для рас-
четов в приложении SOLIDWORKS Simulation 
(рис. 1, б). Эта схема характеризует конструк-
цию, в которой единичное зерно круглой или 
эллипсоидальной формы с полудиаметрами a и 
b заделано в матрицу через межзеренную фазу 
толщиной δf. На свободных внешних поверхно-
стях зерна, матрицы и межзеренной фазы рас-
положен слой С толщиной δs. На стыке зерна, 
межзеренной фазы, матрицы и слоя С располо-
жены полость и трещина, являющиеся фазой 
пустоты; на внешней поверхности имеется де-
фект в форме выступа. Эта схема характеризу-
ет состояние приконтактной области, в которой 
отсутствует контакт с сопрягаемым телом, а 
тепло действует бесконтактно; по этой причи-
не в ней отсутствуют упругий слой и комплекс 
силовых нагрузок. На внешний контур слоя С в 
произвольных точках действует только тепло-

вой поток Q; конвективный отвод тепла с коэф-
фициентом теплообмена h осуществляется на 
свободной от теплового потока части контура 
слоя С.

Каждый элемент в этих расчетных схемах, 
выполненный из однородного и изотропного 
материала, характеризуется плотностью ρ, мо-
дулем упругости E, коэффициентом Пуассона 
μ, температурным коэффициентом линейно-
го расширения (ТКЛР) α•, теплопроводностью 
λ и удельной теплоемкостью Ср, причем λ и Ср 
зависят от температуры. Свойства базовых ту-
гоплавких соединений для изготовления ке-
рамики приведены в табл. 1 и 2 [16]. Размеры 
элементов задаются на основании результатов 
экспериментальных исследований.  

В этих расчетных схемах выделены границы 
фаз: граница Гр1 между зерном и межзеренной 
фазой; граница Гр2 между межзеренной фа-
зой и матрицей; граница Гр3 между зерном и 
межзеренной фазой (с одной стороны) и слоем 
С (с другой стороны). Обе расчетные схемы от-
ражают реальную структуру и неоднородность 
свойств высокоплотной керамики, так как они 
разработаны на основе результатов комплексно-
го исследования  алмазного шлифования образ-
цов керамики на основе Al2O3, Si3N4, SiC и ZrO2. 

МАТЕМАТИЧЕСКАЯ МОДЕЛь 
И ЕЕ ПРАКТИЧЕСКАЯ РЕАЛИЗАцИЯ
С использованием расчетной схемы № 1 реше-
на двухмерная задача теорий теплопроводности 
и упругости с учетом нелинейной зависимости 
теплопроводности и удельной теплоемкости от 
температуры с использованием метода конеч-
ных элементов. Нелинейная постановка задачи 
связана с сильной зависимостью теплофизиче-
ских свойств тугоплавких соединений от темпе-
ратуры.

Таблица 1.
Соединение,

конструкционный 
материал

ρ, г/см3 E, ГПа μ  α,10‒6 1/град 
(20–1500 оС)

Si3N4

Y2O3

MgO
Al2O3

TiC
SiC
ZrO2

3,2
4,9
3,4
4,0
4,9

3,158
5,68

300
250
315
380
484
460
180

0,25
0,22
0,18
0,24
0,22
0,16
0,20

3,2
7,9
13,4
8,5
7,95
5,3
11

Таблица 2.
Соединение λ, Вт/(м·град) Ср, кДж/(кг·град)

Si3N4

Y2O3

MgO
Al2O3

TiC
SiC
ZrO2

λ = 1001,7 Т‒0,63

λ = 686,1 Т‒0,82

λ = 7871,2/(Т – 125) + 3,6·10‒33Т10

λ = 2100 Т‒0,78

λ = 23,2 e0.0002Т

λ = 3239,3 Т‒0,7746

λ = 106,7 Т‒0.5578

Ср = 1342,9 + 200,4·10‒3Т ‒ 96,8·105Т‒2

Ср = 1088,6 + 343,3·10‒3Т ‒ 92,1·105Т‒2

Ср = 1136,7 + 125,2·10‒3Т ‒ 218,5·105Т‒2

Ср = 1093,6 + 183,7·10‒3Т ‒ 304,3·105Т‒2

Ср = 556,7 – 8·10‒2Т + 4·10‒5Т2 ‒ 2·107Т‒2

Ср = 914,5 + 176,9·10‒3Т ‒ 33,6·10‒3Т‒2

Ср = 696,7 + 75,4·10‒3Т ‒ 140,7·105Т‒2
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Рассмотрена изотропная пластина толщи-
ной Δ в системе прямоугольных координат {х, 
у}. Уравнение нестационарной теплопроводно-
сти для этих условий имеет вид

 
(1)

где T(t) ― температура; λ(T) ― теплопровод-
ность; ρ ― плотность; c(T) ― удельная теплоем-
кость; t ― время.

Если пренебречь подчеркнутым слагаемым 
в уравнении (1), то получается уравнение ста-
ционарной теплопроводности, которое должно 
подчиняться четырем типам граничных усло-
вий на контуре пластины.

1. Если температура известна на некоторой 
границе пластины, то граничное условие запи-
шется в виде
T(t) = Ts(s),                             (2)
где s ― координаты точек границы.

2. Если на границе происходит конвектив-
ный теплообмен, характеризуемый коэффици-
ентом теплообмена h, то граничное условие за-
пишется в виде

 
(3)

где T ― температура окружающей среды; lx, ly 
― направляющие косинусы, lx = sinα, ly = cosα.

3. Если на границе задан поток тепла Q, то 
граничное условие запишется в виде

 
(4)

4. Если граница представляет собой тепло-
изолированный участок, то граничное условие 
запишется в виде

 
(5)

Предполагается, что начальные условия при 
решении уравнений нестационарной теплопро-
водности имеют вид
T(x, y, 0) = 0.                                                          (6)

Геометрические соотношения плоской зада-
чи теории упругости имеют вид

 
(7)

где ε11, ε22, ε12 ― линейные и угловая деформа-
ции; u, v ― перемещения соответственно вдоль 
осей x и y.

Физические соотношения для плоского на-
пряженного состояния записываются в форме
σ11 = E(T)/(1 ‒ ν2)[ε11 + νε22 ‒ (1 + ν)αT]    (1 ⬄ 2), (8)
σ12 = [E(T)/2(1 + ν)]ε12,                            (9)

где σ11, σ22, σ12 ― нормальные и касательное на-
пряжения; E и v ― модуль упругости и коэффи-
циент Пуассона; α ― ТКЛР.

Уравнения равновесия имеют вид:

 
(10)

Для этой математической модели разрабо-
таны двухэтапные алгоритмы решения задач 
стационарной и неустановившейся термоупру-
гости. На первом этапе алгоритма решения за-
дачи стационарной термоупругости определя-
ются теплопроводность и температурное поле в 
конструкции для текущего значения теплового 
потока Qтек, на втором этапе определяется на-
пряженное состояние под действием сосредото-
ченной силы, распределенной силовой нагруз-
ки и установившейся температуры Ттек (x, y) при 
текущем значении Qтек. На первом этапе алго-
ритма решения задачи неустановившейся тер-
моупругости определяются теплопроводность 
для текущего значения времени tтек и темпе-
ратурное поле в конструкции, на втором этапе 
определяется напряженное состояние под дей-
ствием сосредоточенной силы, распределенной 
силовой нагрузки и Ттек (x, y, tтек) при заданном 
значении теплового потока Q.

Разработанные алгоритмы решения задачи 
стационарной и неустановившейся термоупру-
гости реализованы в виде автоматизированной 
системы термопрочностных расчетов KS-SL 
v.1.0, состоящей из препроцессора, процессора, 
постпроцессора и оперативной базы данных. 
В препроцессоре этой системы формируется 
расчетная схема, вводятся и диагностируются 
исходные данные, выполняются вспомогатель-
ные расчеты, подготавливается графическая 
документация по исходным данным, проводит-
ся автоматическая разбивка на конечные эле-
менты. Процессор системы осуществляет ввод 
и обработку исходных данных во внутреннем 
представлении, решение задач стационарной 
и неустановившейся термоупругости, а также 
преобразование результатов расчетов во вну-
треннее представление постпроцессора. Пост-
процессор системы обеспечивает ввод исходных 
данных во внутреннем представлении, опера-
тивное проведение вспомогательных расчетов 
и подготовку графической документации по ре-
зультатам решений.

Отсутствие аналитических решений для 
рассматриваемых задач и невозможность по-
лучения экспериментальных результатов не 
позволили сравнить с ними результаты числен-
ных расчетов. Поэтому для обоснования досто-
верности алгоритмов и проверки точности рас-
четов применили традиционные способы при 
использовании метода конечных элементов [12]. 
В результате этого установлено, что все итера-
ционные процессы в задачах стационарной и 
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неустановившейся термоупругости сходятся 
(для достижения относительной погрешности 
ε = 10‒6, заложенной в алгоритмы, необходимо 
10‒12 итераций); доказано 100 %-ное выполне-
ние принципа симметрии; выявлено равенство 
между суммой проекций реакций в опорах (не-
подвижных узлах) и суммой проекций внешних 
нагрузок на осях х и у при решении задач ста-
ционарной и неустановившейся термоупруго-
сти; показано 100 %-ное совпадение результатов 
расчета температур в определенном узле, полу-
ченных решением задач стационарной и неуста-
новившейся теплопроводности; установлена вы-
сокая точность расчетов температур (до 7,1 %) и 
интенсивности напряжений (до 2 %) при разной 
дискретизации конструкции.

МЕТОДИКА ЧИСЛЕННыХ ЭКСПЕРИМЕНТОВ
Рассчитывали горизонтальные u и вертикаль-
ные v перемещения, температуру Т, напряже-
ния σ11, σ22, σ12 и интенсивность напряжений 
σi  причем значения 
перемещений определяли в узлах, а температу-
ры и напряжений ― в конечных элементах. Для 
анализа перемещений, температуры и напря-
жений в ПС шлифованной керамики использо-
вали метод контрольных точек (КТ) [17]. Под КТ 
понимали фиксированные узлы или конечные 
элементы конструкции. Выделенные КТ рас-
полагались (рис. 2) в поверхности зерна, при-
мыкающей к межзеренной фазе (поверхность 
С1), в поверхности межзеренной фазы, примы-

кающей к зерну (поверхность С2), в поверхности 
межзеренной фазы, примыкающей к матрице 
(поверхность С3), в поверхности матрицы, при-
мыкающей к межзеренной фазе (поверхность 
С4), в поверхностях зерна, межзеренной фазы и 
матрицы, примыкающих к слою С (поверхность 
С5), и в поверхности слоя С, примыкающей к 
зерну, межзеренной фазе и матрице (поверх-
ность С6).

В расчетной схеме № 1 (см. рис. 2, а) в поверх-
ности С1 выделены КТ1‒КТ18, в поверхности 
С2 КТ19‒КТ34, в поверхности С3 КТ35‒КТ50, в 
поверхности С4 КТ51‒КТ66, в поверхности С5  
КТ67‒КТ82 и в поверхности С6  КТ83‒КТ98. В 
расчетной схеме № 2 (см. рис. 2, б) в поверхности 
С1 выделены КТ1‒КТ12, в поверхности С2 КТ13‒
КТ22, в поверхности С3 КТ23‒КТ34, в поверхно-
сти С4 КТ35‒КТ44, в поверхности С5 КТ45‒КТ54 
и в поверхности С6 КТ55‒КТ66. Для графиче-
ского отображения перемещений в расчетной 
схеме № 1 использовали КТ0, расположенную на 
внешнем контуре слоя С на границе с  упругим 
слоем (на рис. 1, а не показан). 

ЗАКЛюЧЕНИЕ
Приведены разработанные основные положе-
ния компьютерной инженерии поверхностно-
го слоя шлифованной керамики, включающие 
две расчетные схемы, математическую модель, 
алгоритмы решения задачи стационарной и не-
установившейся термоупругости, автоматизи-
рованную систему термопрочностных расчетов 
KS-SL v.1.0, методику численных эксперимен-
тов, основанную на использовании метода КТ.

Расчетная схема № 1 предназначена для соз-
дания специализированной системы автомати-
зированных термопрочностных расчетов, схема 
№ 2 ― для использования в системе автомати-
зированного проектирования SolidWorks (при-
ложение SOLIDWORKS Simulation). Для каждой 
расчетной схемы определены условия нагруже-
ния, учитывающие специфику контакта между 
керамической и сопрягаемой деталями. Каж-
дый элемент в этих расчетных схемах выполнен 
из однородного и изотропного материала и ха-
рактеризуется плотностью, модулем упругости, 
коэффициентом Пуассона, ТКЛР, теплопровод-
ностью и удельной теплоемкостью.

С использованием расчетной схемы № 1 реше-
на двухмерная задача теорий теплопроводности 
и упругости с учетом нелинейной зависимости 
теплопроводности и  теплоемкости от темпера-
туры с использованием метода конечных эле-
ментов. Разработанные алгоритмы решения 
задачи стационарной и неустановившейся тер-
моупругости реализованы в виде автоматизи-
рованной системы термопрочностных расчетов 
горизонтальных и вертикальных перемещений, 
температуры, напряжений и интенсивности на-Рис. 2. Расположение КТ в расчетных схемах № 1 (а) и 

2 (б)
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пряжений. Предложен к использованию метод 
КТ, которые выделили в поверхностях основных 
структурных элементов керамики.

* * *
Настоящая работа финансируется в рамках го-
сударственного задания Министерства науки 
и высшего образования Российской Федерации, 
проект № 0707-2020-0025.
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