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1. Функциональное назначение программы, область её применения, её ограничения

1.1. Назначение программы

Кристаллографическое скольжение является одним из определяющих механизмов пластического формоизменения кристаллических тел. Фундаментальным механизмом, лежащим в основе пластичности скольжения, и естественным минимальным объектом при ее описании является элементарное скольжение, границу которого можно представить как замкнутую дислокационную петлю, отделяющую область, где произошло скольжение, от остальной части плоскости скольжения.
Элементарное скольжение – весьма сложный объект для исследования. В процессе распространения элементарного скольжения ограничивающая его расширяющаяся замкнутая дислокация пересекает десятки тысяч дислокаций других систем скольжения, кроме того, она, как правило, не является единственной, образуется серия дислокаций, формирующих зону кристаллографического сдвига. Для исследования динамики формирования зоны кристаллографического сдвига даже при одном наборе значений параметров материала и условий деформирования требуется провести большой объем расчетов и обработать данные сложной структуры. При проведении параметрического анализа закономерностей формирования элементарных скольжений и зоны кристаллографического сдвига объем расчетов возрастает многократно. Возникают проблемы высокой трудоемкости расчетов, хранения и обработки больших объемов данных.
Комплекс программ DDCS v1.0 (Dislocation Dynamics of Crystallographic Slip version 1.0) предназначен для автоматизации исследования элементарного кристаллографического скольжения и зоны сдвига. В настоящее время в комплексе программ использована математическая модель динамики дислокаций при формировании зоны кристаллографического сдвига [Popov L.E., Kolupaeva S.N., Vihor N.A., Puspesheva S.I. / Dislocation dynamics of elementary crystallographic shear // Computational Materials Science. – 2000. – V. 19. – P. 267–274.; Петелин А.Е., Колупаева С.Н. Автоматизация исследования кристаллографического скольжения в ГЦК металлах // Известия Томского политехнического университета. – 2010. – Т. 316. – № 5. – C. 141-146.]. В модели учтены силы Пича–Кёлера, обусловленные приложенным воздействием, и силы сопротивления движению дислокаций, обусловленные решеточным, примесным и дислокационным трением, линейным натяжением, генерацией точечных дефектов, обратными полями напряжений со стороны скопления ранее испущенных дислокаций и вязким торможением.

С использованием комплекса программ DDCS возможно проведение расчетов динамики формирования элементарного кристаллографического скольжения, зоны сдвига и серии зон сдвига при выбранном варьируемом параметре модели (например, температуре, плотности дислокаций, значении приложенного напряжения) и заданных пределах его изменения.
Взаимодействие пользователя с комплексом программ DDCS происходит через графический интерфейс (рис. 1-2). В менеджере входных данных (рис. 2) определяются значения параметров модели и начальные условия. В ходе компьютерных экспериментов полученные результаты, значения параметров модели и настройки вычислений пользователь может сохранить в базе данных. В DDCS могут быть использованы СУБД Access, либо Oracle. Такой выбор предоставляется пользователю, поскольку названные СУБД обладают некоторыми особенностями. При использовании СУБД Access все данные записываются в один файл, что очень удобно, но при больших объёмах данных (более десяти тысяч записей) время работы системы увеличивается экспоненциально. Работа же с Oracle требует от пользователя высокого уровня знаний в области сопровождения данной СУБД.
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Рис. 1. Главное окно комплекса программ DDCS v1.0
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Рис. 2. Менеджер входных данных комплекса программ DDCS v1.0
Результаты вычислительного эксперимента можно представить в табличном и графическом виде, а также сохранить в виде текстовых файлов в формате ASCII для последующего анализа.
Для нахождения численного решения системы обыкновенных дифференциальных уравнений, описывающей математическую модель динамики дислокаций при формировании зоны кристаллографического сдвига, в программе использован линейный многошаговый метод Гира четвертого порядка с переменным шагом интегрирования.
При разработке комплекса программ DDCS v1.0 использован объектно-ориентированный подход, который обеспечивает разработчику гибкую возможность дальнейшей модификации, расширения комплекса новыми программными модулями, предназначенными для описания различных типов материалов и воздействий или альтернативными численными методами решения задач. 

1.2. Область применения программы

Комплекс программ DDCS v1.0 предназначен для использования специалистами, работающими в области пластичности и прочности, а также студентами и аспирантами.
Вычислительный модуль комплекса программ может быть использован для решения систем обыкновенных дифференциальных уравнений (в том числе жестких) в различных предметных областях.

1.3. Ограничения использования программы

В версии 1.0 комплекса программ DDCS возможно проведение расчетов масштабных, временных и энергетических характеристик зоны сдвига в алюминии, меди, свинце и никеле. Для расчетов используется математическая модель динамики дислокаций при формировании зоны кристаллографического сдвига. Однако, в комплекс программ заложена возможность модификации существующей и добавления новых математических моделей, а также возможность исследования ГЦК материалов, не перечисленных выше.
2. Техническое описание программы

2.1. Структура программного продукта

Разработанная структура комплекса программ DDCS представляет собой пополняемую (изменяемую) систему динамически подключаемых программных модулей:
1) функциональные модули (реализуют отдельные подсистемы и функции, к примеру, подсистему решения жесткой системы ОДУ, подсистему экспорта данных и т.д.);

2) модули системных данных (хранят информационные структуры, используемые при работе);
3) модули пользовательского интерфейса (обеспечивают интерактивное взаимодействие пользователя с компонентами комплекса); 

4) база данных (организация хранения значения параметров исследуемой модели, результатов вычислительных экспериментов и библиографических данных).
5) справка (отвечает за информационное обеспечение пользователя в ходе работы с программой); 

2.2. Применяемые программные средства

Для реализации комплекса программ DDCS v1.0 была использована среда Visual Studio С++ for Windows, СУБД Access 2003 и СУБД Oracle Express Edition.
2.3. Аппаратные требования

Комплекс программ DDCS v1.0 предназначен для использования на персональных компьютерах типа IBM PC, работающих под управлением операционной системы Microsoft Windows XP и выше.

Минимально возможная конфигурация компьютера для установки и запуска:

процессор Intel Pentium или AMD 500 Mгц;

оперативная память 128 Мб;

свободное пространство на жестком диске 5 Мб;
графический адаптер SVGA с видеопамятью 128 Кб (поддерживающий разрешение не хуже 640*320, 16 цветов);

цветной монитор SVGA.

Характеристики компьютера, рекомендуемые для эффективной работы:

процессор Intel Pentium или AMD 1 Ггц и выше;

оперативная память 512 Мб;

свободное пространство на жестком диске 100 Мб;

графический адаптер SVGA с видеопамятью 512 Мб;

цветной монитор SVGA с размером диагонали экрана 15".

3. Специальные условия применения и требования организационного, технического и технологического характера

При работе с комплексом программ DDCS v1.0 требуется СУБД Microsoft Access 97/XP/2003/2007 либо СУБД Oracle.

4. Условия передачи программной документации или ее продажи

Программная документация распространяется на основании специального договора, в соответствии с действующим законодательством. При необходимости комплекс программ может быть доработан.
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