Pocitacové simulace pevnych latek
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Abstrakt

V této préci se zabyvam urcovadnim vlastnosti monokrystalu médi pomoci pocitacové simu-
lace. Tato simulace byla provddéna na drovni molekulové dynamiky pomoci softwaru LAMMPS.
Tou jsem simuloval méfeni metodou nanoindentace a vygenerovana data nasledné zpracoval. Pro
vizualizaci simulace jsem pouzival software OVITO.

1 Uvod

V dnesni dobé lidé neustédle vymysli néjaké nové a lepsi produkty. Na to je ovsem ¢asto potieba néjaky
vhodny materidl. Napiiklad ramy kol by mély byt co nejlehéi, ale zaroven co nejpevnéjsi. Pii vyvoji
takovych materiali se velmi uplatiuji poc¢itacové simulace, kterymi jsme schopni vlastnosti materidla
predpovidat a tedy nemusime zkouSet metodou pokus omyl.

V této praci se snazime predpovédét redukovany Youngiv modul pruznosti pro méd. K tomu
vytvorime simulaci indenta¢ni metody a vyhodnotime data.

2 Teorie

Indentace je standartni metoda zjistovani tvrdosti materidlu, nebo i napiiklad modulu pruZnosti.
Spocivé ve tlaceni hrotu - indentdtoru do materidlu a méfeni sily pusobici na hrot. V nasem piipadé
jsme simulovali nanoindentaci, tedy jsme se celou dobu pohybovali ve velmi malych skalach. K vypoctu
Youngova modulu pevnosti je tfeba znat tuhost. Tu lze spocist jako:
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Kde P znaéi silu pusobici na indentator a h zna¢i hloubku vrypu do materidlu. Derivace je vztatd v
bodé tésné poté co zacneme indentator odsunovat od krystalu. Redukovany Youngtuv modul pruznosti
pak spocteme takto:

_VES

FE,=-—
2 VA

Kde A znaéi plochu kontaktu mezi indentatorem a materidlem.
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3 Simulace

Simulovali jsme pomoci softwaru Lammps, coz je zdarma dostupny software na internetu a velmi ¢asto
pouzivany. Lammps se uziva na simulace molekuldrni dynamiky s pouzitim klasickych zakonu fyziky.

V nasdi simulaci jsme nejdiive vytvorili krystal médi s krystalovou mfizkou FCC, ten jsme nechali
ustalit do rovnovazného stavu. Poté jsme k nému pfidali ¢ast sféry uhliku uspoiddaném v miizce
diamantu - nas indentor. Nésledné jsme zacali posouvat indentor do krystalu a zaznamendavali jsme
silu, ktera pusobila na Spicku indentoru a po chvili jsme ho zacali vytahovat.

Simulaci jsme opakovali pro ruzné pocateéni teploty médi. Konkrétné pro 3K, 300K, 600K . In-
dentor jsme sunuli rychlosti pfiblizné 30 m/s nebo 1 m/s. To protoze Lammps déld velmi malé ¢asové

Sy

vytahovéan{ se skoro nemeén{ se zménou rychlosti z 30 m/s na 1m/s.



4 Vysledky simulace
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Obrézek 1: Graf zavisloti sily na Z-tové soufadnici. Horni vrstva krystalu je kolem 20 A.

Na obrazku 1 muzeme vidét nasimulované prubéhy sil pusobicich na hrot indentoru. Spoctené
hodnoty redukovaného Youngova modulu jsou v tabulce 1.

: 3K | 300K | 600k
E,[GPa] | 236 | 161 | 152

Tabulka 1: Vypoctené hodnoty FE,

5 Diskuze vysledku

Z porovnani s vysledky ze ¢ldnku [1], muzeme usoudit, ze simulace probéhla dobie a d4vé relativné
dobré vysledky. Hodnoty FE, jsou vyssi nez bychom ve skuteénosti ¢ekali. To muze byt tim zZe jsme
uvazovali dokonaly krystal bez poruch. Také méd reaguje velmi dobfe tedy povrch krystalu by v
redlném pifpadé byl pravdépodobné znecistén. Cisty kov se také vyznacuje velikou piilnavosti a proto
vidime velkou zapornou silu pusobici na hrot.

6 Zaveér

V této praci jsme nasimulovali nanoindentaci monokrystalu médi. Tu jsme nésledné vyhodnotili a
porovnali s referenénimi daty. Z toho se ukdzalo ze nase simulace byla docela presnd co se tyka urceni
redukovaného modulu pruznosti.
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