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Uvod

Neustaly technologicky rozvoj s sebou prinasi tak vyrazné zvyseni vypocetnich
kapacit, ze dnes je jiz mozno realné pristupovat i k reseni uloh, které by byly
jesté pred nékolika lety témér nemyslitelné. Jednou z takovychto Gloh je |
simulace Sireni napétovych vin v diskrétnich modelech molekuldrni dynamiky.
Ulohy tohoto typu maji fyzikdlni smysl pouze tehdy, nejsou-li znehodnocovany
odrazy napétovych vin od volnych povrchii zkoumaného vzorku. Vlastni
modely musi proto byt zna¢né rozsdhlé a simulace na takovychto modelech
jsou potom realizovatelné pouze za masivniho nasazeni paralelnich
programovacich technik.

VYPOCTOVA MECHANIKA 2005 / 7. - 9. listopadu 2005 1



o<
4,

>

O Ustav termomechani ky A

Uvod

Neustaly technologicky rozvoj s sebou prinasi tak vyrazné zvyseni vypocetnich
kapacit, ze dnes je jiz mozno realné pristupovat i k reseni uloh, které by byly
jesté pred nékolika lety témér nemyslitelné. Jednou z takovychto Gloh je |
simulace Sireni napétovych vin v diskrétnich modelech molekuldrni dynamiky.
UIohy tohoto typu maji fyzikdlni smysl pouze tehdy, nejsou-li znehodnocovany
odrazy napétovych vin od volnych povrchii zkoumaného vzorku. Vlastni
modely musi proto byt zna¢né rozsdhlé a simulace na takovychto modelech
jsou potom realizovatelné pouze za masivniho nasazeni paralelnich
programovacich technik.

Nas prispévek navazuje na nase prace z predchozich let a tentokrat se zabyva
3D simulacemi Sifeni elastickych vin v a-zeleze, zalozenymi na metoddch
molekuldrni dynamiky.
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Uvod

Neustaly technologicky rozvoj s sebou prinasi tak vyrazné zvyseni vypocetnich
kapacit, ze dnes je jiz mozno realné pristupovat i k reseni uloh, které by byly
jesté pred nékolika lety témér nemyslitelné. Jednou z takovychto Gloh je |
simulace Sireni napétovych vin v diskrétnich modelech molekuldrni dynamiky.
Ulohy tohoto typu maji fyzikdlni smysl pouze tehdy, nejsou-li znehodnocovany
odrazy napétovych vin od volnych povrchii zkoumaného vzorku. Vlastni
modely musi proto byt zna¢né rozsdhlé a simulace na takovychto modelech
jsou potom realizovatelné pouze za masivniho nasazeni paralelnich
programovacich technik.

Nas prispévek navazuje na nase prace z predchozich let a tentokrat se zabyva
3D simulacemi Sifeni elastickych vin v a-zeleze, zalozenymi na metoddch
molekuldrni dynamiky.

Vysetrovali jsme chovdni napétovych vin jak pri povrchovém, tak i pfi vnitfnim
buzeni a pfi nasich simulacich jsme pouzili viceCasticovy potencial pro
a-zelezo.
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o Typy MD-simulaci

NJ Veskeré nase MD-simulace byly provedeny na dvou typech vzorki:
> a) krychle o hrané€ 400 atomii (t]. celkem 127521199 atomi),

< b) nekonecna deska o tloustce 200 atom( ve sméru Y. Ve zbyvajicich dvou
2> smérech bylo ,,nekonecnosti” dosazeno replikaci ¢tvercového vzorku o hrané

Geometrie pouzitych vzorki

%‘ 600 atomi (tj. celkem 143640000 atom).

©

=

U [001]/h z

QE) [001]Tz [010]/y T [010]/y
o ] / N/

= . 1B

Q 7 [roo l s | ooy
o Lo L __] x i X
S / q L

S ’ AV /
= A

‘=
o

VYPOCTOVA MECHANIKA 2005 / 7. - 9. listopadu 2005



o Typy MD-simulaci

NJ Veskeré nase MD-simulace byly provedeny na dvou typech vzorki:
> a) krychle o hrané€ 400 atomii (t]. celkem 127521199 atomi),

< b) nekonecna deska o tloustce 200 atom( ve sméru Y. Ve zbyvajicich dvou
2> smérech bylo ,,nekonecnosti” dosazeno replikaci ¢tvercového vzorku o hrané

%‘ 600 atomi (tj. celkem 143640000 atom).
©
=
U [001]/h z
QE) [001]Tz [010]/y T [010]/y
o ] / N/
= 5 Ny
Q 7 [roo l s | ooy
o Lo L __] x i X
S / q L
S ’ AV /
= A
‘=

Geometrie pouzitych vzorki

'O 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.
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Druhy testu

b4

celoplosné buzeni ve sméru osy Y na vnéjSich sténdch, kolmych na osu Y
lokdlni buzeni ve sméru osy Y uprostred vnéjSich stén, kolmych na osu Y

celoplosné buzeni ve sméru osy Y v centralni roving, kolmé na osu Y

= W b=

vsesmerové lokalni buzeni osmi centralnich atomu vzorku
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Druhy testu

celoplosné buzeni ve sméru osy Y na vnéjSich sténdch, kolmych na osu Y
lokdlni buzeni ve sméru osy Y uprostred vnéjSich stén, kolmych na osu Y

celoplosné buzeni ve sméru osy Y v centralni roving, kolmé na osu Y

= W b=

vsesmerové lokalni buzeni osmi centralnich atomu vzorku

Velikost simulaéniho kroku byla ve vdech pfipadech 107'* s a testy probihaly
vzdy od kroku 0 do kroku 1000 u vzorku a) a do kroku 600 u vzorku b).
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Druhy testu

celoplosné buzeni ve sméru osy Y na vnéjSich sténdch, kolmych na osu Y
lokdlni buzeni ve sméru osy Y uprostred vnéjSich stén, kolmych na osu Y

celoplosné buzeni ve sméru osy Y v centralni roving, kolmé na osu Y

= W b=

vsesmerové lokalni buzeni osmi centralnich atomu vzorku

Velikost simulaéniho kroku byla ve vdech pfipadech 107'* s a testy probihaly
vzdy od kroku 0 do kroku 1000 u vzorku a) a do kroku 600 u vzorku b).

V kazdém simulac¢nim kroku byla monitorovana jednak celkova energeticka
bilance (kineticka energie, potencidlni energie a prace vnéjsich sil) a déle
celkovy pocet interakci jednotlivych atomii, ktery v priibéhu vsSech testi
nabyval vzdy konstantnich hodnot (889775586 v prvém pripadé a 1003320000
v pripadé druhém).
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Velikost simulaéniho kroku byla ve vdech pfipadech 107'* s a testy probihaly
vzdy od kroku 0 do kroku 1000 u vzorku a) a do kroku 600 u vzorku b).

V kazdém simulac¢nim kroku byla monitorovana jednak celkova energeticka
bilance (kineticka energie, potencidlni energie a prace vnéjsich sil) a déle
celkovy pocet interakci jednotlivych atomii, ktery v priibéhu vsSech testi
nabyval vzdy konstantnich hodnot (889775586 v prvém pripadé a 1003320000
v pripadé druhém).

Ve vsech pokusech se tudiz jednalo vyhradné o elasticke deformace.
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o Typy buzeni

) v 1z v v /ey ,
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O Ustav termomechaniky AV

VYPOCTOVA MECHANIKA 2005 / 7. - 9. listopadu 2005



o Typy buzeni

) v 1z v v /ey ,
O V kazdém testu byly uvazovany dva Casové pribéhy buzeni:

¢as [107'4s]

O Ustav termomechaniky AV

VYPOCTOVA MECHANIKA 2005 / 7. - 9. listopadu 2005



o Typy buzeni

) v 1z v v /ey ,
O V kazdém testu byly uvazovany dva Casové pribéhy buzeni:

rychly razovy
O'A P
0 " 40
¢as [107'4s] ¢as [107'4s]

O Ustav termomechaniky AV

VYPOCTOVA MECHANIKA 2005 / 7. - 9. listopadu 2005



a4

Typy buzeni

) v 1z v v /ey ,
O V kazdém testu byly uvazovany dva Casové pribéhy buzeni:

¢as [107'4s]

O Ustav termomechaniky AV

a dale pak dva typy orientace buzeni:

O A

razovy

VYPOCTOVA MECHANIKA 2005 / 7. - 9. listopadu 2005



a4

Typy buzeni

) v 1z v v /ey ,
O V kazdém testu byly uvazovany dva Casové pribéhy buzeni:

¢as [107'4s]

e tah (exploze)

O Ustav termomechaniky AV

a dale pak dva typy orientace buzeni:

O A

razovy

VYPOCTOVA MECHANIKA 2005 / 7. - 9. listopadu 2005



a4

Typy buzeni

) v 1z v v /ey ,
O V kazdém testu byly uvazovany dva Casové pribéhy buzeni:

¢as [107'4s]

e tah (exploze)
e tlak (imploze)

O Ustav termomechaniky AV

a dale pak dva typy orientace buzeni:

O A

razovy

VYPOCTOVA MECHANIKA 2005 / 7. - 9. listopadu 2005



o Typy buzeni

) v 1z v v /ey ,
O V kazdém testu byly uvazovany dva Casové pribéhy buzeni:

rychly razovy
O'A P
0 " 40
¢as [107'4s] ¢as [107'4s]

a dale pak dva typy orientace buzeni:

e tah (exploze)
e tlak (imploze)
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U vSech testll bylo pouzito stejného budiciho napéti o4 = 1, 35 GPa.
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Sifeni napétovych vin v kubickém anizotropnim prostiedi
O Siteni ve sméru (100):

R

2 2 2
pPCr, = C11, PCT = PCy = Cy4.

(@

ireni podél sténové thlopricky (110):
2 2 1 2
pcr = 5(011 + ¢c19) + caq, pcp = 5(611 — C12), PC; = Cyq.
Siteni podél télesové tihlopricky (111):

1
,002L = 5(011 + 2¢19 + 4cyy), pC%r = ,003 = §<C11 — C19 + Cyy).

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

1

O Ustav termomechaniky AV

Rychlosti sifeni napétovych vin v m s™ ve vyznacnych smérech
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Lokalni tah uprostred vnéjsi stény - ,,strecha”
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Lokalni tah uprostred vnéjsi stény - ,,celo”
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Lokalni tah uprostred vnéjsi stény v case 10 ps
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Celoplosny tah na vnéjSich sténach krychle
Krok: 1000

pV 4

r7

Ustav termomechaniky AV CR
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Lokalni tah uprostred vnéjsich stén krychle
Krok: 1000
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Celoplosna exploze v centralni roviné krychle
Krok: 1000

b4

r7

Ustav termomechaniky AV CR

O

VYPOCTOVA MECHANIKA 2005 / 7. - 9. listopadu 2005

18



Exploze ve stredu krychle
Krok: 1000

b4

r7
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Celoplosny tah na vnéjSich sténach nekonecné desky
Krok: 300
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Celoplosny tah na vnéjSich sténach nekonecné desky
Krok: 600
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Lokalni tah na vnéjSich sténach nekonecné desky
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Lokalni tah na vnéjSich sténach nekonecné desky
Krok: 600
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Celoplosna exploze v centralni roviné nekonecné desky
Krok: 300
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Exploze ve stredu nekonecné desky
Krok: 300
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Exploze ve stredu nekonecné desky
Krok: 600
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Zaver

Veskeré simulacni vypocty byly provedeny plavodnimi MPI-paralelnimi
aplikacemi vytvorenymi v jazyce Fortran 90 pod systémem Debian GNU /Linux
na vypocetnim clusteru MINOS Zapadoceské univerzity v Plzni (16 uzl(,
kazdy o dvou procesorech AMD Athlon MP, 1600 MHz, 1 Gbyte operacni
paméti), pricemz vypocet jednoho simula¢niho kroku trval v priméru

54 sekund v prvém pripadé a 78 sekund v pripadé druhém.
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aplikacemi vytvorenymi v jazyce Fortran 90 pod systémem Debian GNU /Linux
na vypocetnim clusteru MINOS Zapadoceské univerzity v Plzni (16 uzl(,
kazdy o dvou procesorech AMD Athlon MP, 1600 MHz, 1 Gbyte operacni
paméti), pricemz vypocet jednoho simula¢niho kroku trval v priméru

54 sekund v prvém pripadé a 78 sekund v pripadé druhém.

Z dosazenych vysledkil je patrné, ze nami pouzity viceCasticovy potencial pro
a-zelezo je pro simulaci Sireni napétovych vin vhodny a zarucuje dobrou shodu
s teorii kontinua.
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aplikacemi vytvorenymi v jazyce Fortran 90 pod systémem Debian GNU /Linux
na vypocetnim clusteru MINOS Zapadoceské univerzity v Plzni (16 uzl(,
kazdy o dvou procesorech AMD Athlon MP, 1600 MHz, 1 Gbyte operacni
paméti), pricemz vypocet jednoho simula¢niho kroku trval v priméru

54 sekund v prvém pripadé a 78 sekund v pripadé druhém.

Z dosazenych vysledkil je patrné, ze nami pouzity viceCasticovy potencial pro
a-zelezo je pro simulaci Sifeni napétovych vin vhodny a zarucuje dobrou shodu
s teorii kontinua.

Cilem budouciho vyzkumu bude vysetrovani chovani napétovych vin pri
postupu pres materidlovou trhlinu a studium vlivu velikosti buzeni na
nelinedrni chovani modelu.
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