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SIMULACE SIRENi NAPETOVYCH VLN
METODAMI MOLEKULARNI DYNAMIKY

Vladimir PELIKAN !, Petr HORA 2, Anna MACHOVA 3

Abstract: WAVE PROPAGATION SIMULATIONS BY MOLECULAR DYNAMICS
METHODS. We present large-scale molecular dynamic simulations of wave propa-
gation in a-iron based on an N-body potential model which gives a good description
of anisotropic elasticity. We show that the basic behavior of the simulations is in
agreement with the predictions of continuum models.
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1. UvOoD

Neustaly technologicky rozvoj s sebou prinasi tak vyrazné zvyseni vypocetnich kapacit, ze dnes
je jiz mozno redlné pristupovat i k reseni Gloh, které by byly jesté pred nékolika lety témér ne-
myslitelné. Jednou z takovychto Gloh je i simulace Sifeni napétovych vin v diskrétnich modelech
molekuldrni dynamiky. Ulohy tohoto typu maji fyzikalni smysl pouze tehdy, nejsou-li znehodno-
covany odrazy napétovych vin od volnych povrchii zkoumaného vzorku. Vlastni modely musi
proto byt znacné rozsahlé a simulace na takovychto modelech jsou potom realizovatelné pouze
za masivniho nasazeni paralelnich programovacich technik.

N&s prispévek navazuje na prace Pelikan et al. (2003) a (2004) a zabyva se rozsahlymi
3D simulacemi Sifeni elastickych vin v a-Zeleze, zaloZzenymi na metodach molekuldrni dynamiky
(MD). Vysetfovali jsme chovani napétovych vin jak pfi povrchovém, tak i pfi vnitfnim buzeni.
Pri nasich simulacich byl pouzZit vicecasticovy potencial pro a-zelezo, jak uvadéji Ackland et
al. (1997) a Finnis-Sinclair (1984).

2. TYPY MD-SIMULACI

Veskeré nase MD-simulace byly provedeny na dvou typech vzorki (viz obr.1):
a) krychle o hrané 400 atomi (tj. celkem 127521199 atom),

b) nekone¢nd deska o tloustce 200 atomi ve sméru Y. Ve zbyvajicich dvou smérech
bylo ,,nekone¢nosti* dosazeno replikaci ¢tvercového vzorku o hrané 600 atomd (tj. celkem
143640000 atomi).

V obou pripadech se jednalo o zcela homogenni, idedlné povrchové zrelaxovany bcc krystal
a-zeleza s m¥izkovou konstantou ag = 2, 8665 A o teploté 0 K.

Na téchto vzorcich byly postupné provedeny Ctyri zcela odlisné testy, kazdy o Ctyrech
modifikacich. Velikost simulaéniho kroku byla ve vech pfipadech 107! s a testy probihaly
vzdy od kroku 0 do kroku 1000 u vzorku a) a od kroku 0 do kroku 600 u vzorku b).
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Obr. 1. Geometrie pouzitych vzork(

V kazdém simulaénim kroku byla monitorovana jednak celkova energeticka bilance (kine-
ticka energie, potencidlni energie a prace vnéjsich sil) a dale celkovy pocet interakci jednotlivych
atomu, ktery v priibéhu vsech testi nabyval vzdy konstantnich hodnot (889775586 v prvém pri-
padé a 1003320000 v pripadé druhém). Ve vSech pokusech se tedy jednalo vyhradné o elastické
deformace.

Druhy testi:
celoplosné buzeni ve sméru osy Y na vnéjsSich sténach, kolmych na osu Y,
lokalni buzeni ve sméru osy Y uprostred vnéjSich stén, kolmych na osu Y,

celoplosné buzeni ve sméru osy Y v centralni roviné, kolmé na osu Y,
vsesmérové lokalni buzeni osmi centrdlnich atoma vzorku.

o=

V kazdém testu byly uvazovany dva Casové priibéhy buzeni:

e rychly, viz obr.2a),
e razovy, viz obr.2b),

a ddle pak dva typy orientace buzeni:

e tah (exploze),
e tlak (imploze).

U vSech testli bylo pouZito stejného budiciho napéti o4 = 1,35 GPa.
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Obr. 2. Casové priibéhy buzeni
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3. VYSLEDKY A DISKUZE

JelikoZ bcc krystal zeleza ma kubickou anizotropii, prvnim testem spravného chovani simulace
bylo stanoveni rychlosti napétovych vin. Potrebné konstanty pro vypocet téchto rychlosti jsou
uvedeny v tabulce 1, pfevzato z Machova a Ackland (1998).

c11 [GPa] | c12 [GPa] | cuq [GPa] | p [kg m™3]
243.3 145.0 116.0 7900

Tab. 1. Elastické konstanty a hustota zeleza pfi teploté 0 K

Pro napétové viny kubického krystalu plati, viz Hearmon, R.F.S. (1965):

Sifeni ve sméru (100):
2 2 2
pel, = cn,  pep = pe; = Caa.

Si¥eni podél sténové Ghlopricky (110):
o 1 s 1 2
pcy, = 5(011 +c12) +caa, pcp = 5(611 —C12), pPC; = Caa.
Siveni podél t&lesové thlopricky (111):

1 1
pca = g(cu +2c19 + 4cy),  pca = pci = 5(611 — C12 + Cag).

Odtud po dosazeni dostaneme:

Rychlost | (100) | (110) | (111)
crL 5550 | 6266 | 6487
cr 3832 | 2494 | 3007
Ct 3832 | 3832 | 3007

Tab. 2. Rychlosti $ifeni napé&tovych vin v m s ve vyznaénych smérech

Tyto vypoctené rychlosti byly béhem nasich simulacnich vypoctl zcela uspokojivé ovéreny.

Pro ilustraci dosazenych vysledki je na ndsledujicich obrazcich zndzornéno rozlozeni abso-
lutni velikosti rychlosti (jinak téz kinetické energie) pro nékteré vybrané druhy testl v Casech:
2, 4,6 a 8 ps od pocatku simulace (tj. v simulanich krocich 200, 400, 600 a 800). Na vsech
obrazcich je vzdy zachycen levy dolni kvadrant centrdlni vrstvy atomd krychlového vzorku 1a)
podél hlavniho sméru Sifeni napétové viny. V obrazcich pro t=8 ps je vidy zakreslen vyfez,
jehoz detail je pak spole¢né s polarizaci vin zobrazen v dolni &asti prislusné stranky. Udaje
uvedené podél os téchto detail uddvaji pro snazsi orientaci poradi atomarni vrstvy krys-
talu a odpovidajici kartézské soufadnice z nich Ize ziskat vynasobenim mfiZkovou konstantou
(ao = 2,8665 A). Casovy priibéh buzeni pouzity ve zde zminénych testech odpovidal priib&hu
uvedeném na obr.2a) a ve vsech pfipadech se jednalo o buzeni tahem.

Na obrazku 3 a 5 je mozné sledovat hlavni ¢elo postupujici podélné viny, od dolni stény se
vytvarejici Celo pricné viny a celo viny kénické. Na obrazku 4 je v detailu mozno sledovat patrné
vznik povrchové (Rayleighovy) viny. Poznamenejme jesté, Ze testy zachycené na obrazcich 4
a 6 probihaly dle ocekavani na obou typech vzori zcela shodné.
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Obr. 3. Rychly, celoplosny tah na vnéjsi sténé krychlového vzorku
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Obr. 4. Rychly, lokalni tah uprostred vnéjsi

stény vzorku
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Obr. 5. Rychla, celoplosna exploze v centralni roviné krychlového vzorku
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Obr. 6. Rychla exploze ve stfedu vzorku
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4. ZAVER

Veskeré simulacni vypoclty byly provedeny pivodnimi MPI-paralelnimi aplikacemi vytvorenymi
v jazyce Fortran 90 pod systémem Debian GNU/Linux na vypocetnim clusteru MINOS Zépa-
doceské univerzity v Plzni (16 uzld, kazdy o dvou procesorech AMD Athlon MP, 1600 MHz,
1 Gbyte operaéni paméti), pficemz vypocet jednoho simula¢niho kroku trval v priméru 54 sekund
v prvém pripadé€ a 78 sekund v pripadé druhém.

Z dosazenych vysledk( je patrné, Ze nami pouzity vicecdsticovy potencidl pro a-zelezo je
pro simulaci Sireni napétovych vin vhodny a zaruc€uje dobrou shodu s teorii kontinua.

Cilem budouciho vyzkumu bude vySetfovani chovani napétovych vin pfi postupu pres ma-
teridlovou trhlinu a studium vlivu velikosti buzeni na nelinearni chovani modelu.

Podékovani: Pfispévek vznikl na zikladé podpory grantu GA AV CR A2076201 a dale
AV0Z20760514.
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