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Abstrakt

V této práci se zabývám určováńım vlastnost́ı monokrystalu mědi pomoćı poč́ıtačové simu-
lace. Tato simulace byla prováděna na úrovni molekulové dynamiky pomoćı softwaru LAMMPS.
Tou jsem simuloval měřeńı metodou nanoindentace a vygenerovaná data následně zpracoval. Pro
vizualizaci simulace jsem použ́ıval software OVITO.

1 Úvod

V dnešńı době lidé neustále vymýšĺı nějaké nové a lepš́ı produkty. Na to je ovšem často potřeba nějaký
vhodný materiál. Např́ıklad rámy kol by měly být co nejlehč́ı, ale zároveň co nejpevněǰśı. Při vývoji
takových materiál̊u se velmi uplatňuj́ı poč́ıtačové simulace, kterými jsme schopni vlastnosti materiál̊u
předpov́ıdat a tedy nemuśıme zkoušet metodou pokus omyl.

V této práci se snaž́ıme předpovědět redukovaný Young̊uv modul pružnosti pro měd’. K tomu
vytvoř́ıme simulaci indentačńı metody a vyhodnot́ıme data.

2 Teorie

Indentace je standartńı metoda zjǐst’ováńı tvrdosti materiálu, nebo i např́ıklad modulu pružnosti.
Spoč́ıvá ve tlačeńı hrotu - indentátoru do materiálu a měřeńı śıly p̊usob́ıćı na hrot. V našem př́ıpadě
jsme simulovali nanoindentaci, tedy jsme se celou dobu pohybovali ve velmi malých škálách. K výpočtu
Youngova modulu pevnosti je třeba znát tuhost. Tu lze spoč́ıst jako:

S =
dP

dh
(1)

Kde P znač́ı śılu p̊usob́ıćı na indentátor a h znač́ı hloubku vrypu do materiálu. Derivace je vztatá v
bodě těsně poté co začneme indentátor odsunovat od krystalu. Redukovaný Young̊uv modul pružnosti
pak spočteme takto:

Er =

√
π

2

S√
A

(2)

Kde A znač́ı plochu kontaktu mezi indentátorem a materiálem.

3 Simulace

Simulovali jsme pomoćı softwaru Lammps, což je zdarma dostupný software na internetu a velmi často
použ́ıvaný. Lammps se už́ıvá na simulace molekulárńı dynamiky s použit́ım klasických zákon̊u fyziky.

V naš́ı simulaci jsme nejdř́ıve vytvořili krystal mědi s krystalovou mř́ıžkou FCC, ten jsme nechali
ustálit do rovnovážného stavu. Poté jsme k němu přidali část sféry uhĺıku uspořádaném v mř́ıžce
diamantu - náš indentor. Následně jsme začali posouvat indentor do krystalu a zaznamenávali jsme
śılu, která p̊usobila na špičku indentoru a po chv́ıli jsme ho začali vytahovat.

Simulaci jsme opakovali pro r̊uzné počátečńı teploty mědi. Konkrétně pro 3K, 300K, 600K. In-
dentor jsme sunuli rychlost́ı přibližně 30m/s nebo 1m/s. To protože Lammps dělá velmi malé časové
kroky, tedy č́ım nižš́ı rychlost, t́ım náročněǰśı a deľśı výpočet. Nakonec se ovšem ukázalo, že śıly při
vytahováńı se skoro neměńı se změnou rychlosti z 30m/s na 1m/s.
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4 Výsledky simulace

Obrázek 1: Graf závisloti śıly na Z-tové souřadnici. Horńı vrstva krystalu je kolem 20 Å.

Na obrázku 1 můžeme vidět nasimulované pr̊uběhy sil p̊usob́ıćıch na hrot indentoru. Spočtené
hodnoty redukovaného Youngova modulu jsou v tabulce 1.

. 3K 300K 600k
Er [GPa] 236 161 152

Tabulka 1: Vypočtené hodnoty Er

5 Diskuze výsledk̊u

Z porovnáńı s výsledky ze článku [1], můžeme usoudit, že simulace proběhla dobře a dává relativně
dobré výsledky. Hodnoty Er jsou vyšš́ı než bychom ve skutečnosti čekali. To může být t́ım že jsme
uvažovali dokonalý krystal bez poruch. Také měd’ reaguje velmi dobře tedy povrch krystalu by v
reálném př́ıpadě byl pravděpodobně znečǐstěn. Čistý kov se také vyznačuje velikou přilnavost́ı a proto
vid́ıme velkou zápornou śılu p̊usob́ıćı na hrot.

6 Závěr

V této práci jsme nasimulovali nanoindentaci monokrystalu mědi. Tu jsme následně vyhodnotili a
porovnali s referenčńımi daty. Z toho se ukázalo že naše simulace byla docela přesná co se týká určeńı
redukovaného modulu pružnosti.

7 Poděkováńı
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