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SIMULACE SIiRENi NAPETOVYCH VLN
V KRYSTALECH MEDI A NIKLU

Vladimir PELIKAN !, Petr HORA2, Anna MACHOVA 3

Abstract: We present large-scale molecular dynamic simulations of wave propa-
gation in fcc copper and fcc nickel 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

V tomto prispévku jsou popsany rozsahlé 3D simulace Sireni elastickych vin v fcc krystalech, viz
obr. 1, médi a niklu, zaloZené na metodach molekularni dynamiky. Spravné chovani simulace
je testovdno porovnanim ziskanych rychlosti napé-
tovych vIn s teorii kontinua a popsano je chovani
napétovych vin pri povrchovém buzeni. Pri simula-
cich byl pouzit vicecasticovy potenciadl Finnisova-
Sinclairova typu pro kovy, viz Finnis a Sinclair
(1984) a Ackland et al. (1987) a (1997).

Ulohy tohoto typu maji fyzikalni smysl pouze
tehdy, nejsou-li znehodnoceny odrazy napéto-
vych vin od volnych povrchli zkoumaného vzorku.
Vlastni modely musi proto byt znacné rozsahlé a si-
mulace na takovychto modelech jsou potom reali-
zovatelné pouze za masivniho nasazeni paralelnich
programovacich technik.

Tato prace navazuje na prispévky Pelikan et al.
(2003) — (2005), které se tykaly Sifeni napétovych Obr. 1. fcc struktura krystalu.
vin v bec krystalech Zeleza.

2. POPIS SIMULACI

Veskeré zde zminéné simulace byly provedeny na dvou typech vzorkil. Prvnim typem byla
krychle o hrané 300 atomi (tj. celkem 107 460 900 atomi), viz obr. 2a, a druhym nekone¢nd
deska o tloustce 300 atom( ve sméru osy y, viz obr. 2b. Ve zbyvajicich dvou smérech bylo
nekonecnosti dosazeno aplikaci periodickych okrajovych podminek na krychlovy vzorek o hrané
300 atom (tj. celkem 107 820 000 atomd).
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Obr. 2. Geometrie pouzitych vzorkd.

V obou pripadech se jednalo o zcela homogenni, idedlné povrchové zrelaxované fcc krystaly
médi (miizkové konstanta ag = 3,615 A) a niklu (ag = 3,524 A) pfi teplot& 0 K.

Na téchto vzorcich byly postupné provedeny cCtyfi zcela odlisné druhy testd:
1. celoplosné buzeni ve sméru osy y na vnéjSich sténach, kolmych na osu y,
2. lokalni buzeni ve sméru osy y uprostred vnéjsSich stén, kolmych na osu y,
3. celoplosné buzeni ve sméru osy y v centralni roviné, kolmé na osu y,

4. vsesmérové lokdlni buzeni 14 centralnich atom vzorku.

V kazdém testu bylo uvazovdno skokové buzeni v Case dle Heavisideovy funkce s kon-
stantnim budicim napétim o, = 1,35 GPa a vzdy se jednalo o tlak na vnéjsi stény, pripadné
o centralni explozi. Velikost simulaéniho kroku byla vidy 10714 s a viechny testy probihaly
vzdy od kroku 0 do kroku 1200. V kazdém simula¢nim kroku byla monitorovana jak celkova
energeticka bilance (kinetickd energie, potencialni energie a prace vnéjsich sil), tak celkovy
pocet interakci jednotlivych atomd, jehoz Casovy pribéh vzdy zcela jednoznacné odpovidal
charakteru pouzitého buzeni a ve vSech pokusech se tedy jednalo o elastické deformace.

Veskeré vypocty byly provedeny plvodnimi MPI-paralelnimi aplikacemi vytvorenymi v ja-
zyce Fortran 90 pod systémem Debian GNU/Linux na 30 procesorech vypocetniho clusteru
MINOS Zapadoceské univerzity v Plzni (kapacita 16 uzll, kazdy o dvou procesorech AMD
Athlon MP, 1600 MHz, 1 Gbyte operacni paméti), pricemz vycisleni jednoho simulaéniho
kroku trvalo v priméru 83 sekund pro pripad krychle a 90 sekund v pfipadé nekonecné desky.

3. ELASTICKE VLASTNOSTI MEDI A NIKLU

Pri simulacich byly pouzity hodnoty elastickych konstant médi a niklu pri teploté 0 K, které
jsou uvedeny v nasledujici tabulce. PouZijeme-li tyto konstanty a vypocteme z teorie kontinua
rychlosti $ifeni napétovych vin v nékterych vyznaénych smérech, jako napf. (100) — hrana,
(110) — sténova Ghlopri¢ka a (111) — télesovd Ghlopricka, dostaneme — viz Tab. 2:

c11 [GPa] | c12 [GPa] | cuq [GPa] | p [kg m™3]
Cu 168.4 121.4 75.4 8937.0
Ni 261.2 150.8 131.7 8910.7

Tab. 1. Elastické konstanty a hustota médi a niklu pfi teploté 0 K.
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Cu Ni

Rychlost | (100) | (110) | (111) || (100) | (110) | (111)
cp [ms™!] | 4341 | 4965 | 5156 | 5414 | 6156 | 6384
cr [ms™1] | 2905 | 1622 | 2137 | 3844 | 2489 | 3009
¢ [ms™'] | 2905 | 2905 | 2137 | 3844 | 3844 | 3009

Tab. 2. Rychlosti Sifeni napétovych vin v krystalech médi a niklu pro vyznaéné sméry.

4. VYSLEDKY SIMULACI

Pro ilustraci dosazenych vysledkil jsou v této kapitole uvedeny riizné grafy rozloZeni modulu
rychlosti (tj. absolutni hodnoty rychlostnich vektoril) pro vybrané druhy testi. Pfi zobrazovani
modulu rychlosti, ktery je tmérny kinetické energii, vyniknou nejlépe cela napétovych vin.

Vzhledem ke kubické symetrii uvazovanych materiadli lze vykreslovat pouze dil¢i oblasti
celého vzorku, viz ndsledujici obrazek:

Obr. 3. Schéma zobrazovanych oblasti, pouzitych v nasledujicich obrazcich.

4.1 Rychly celoplosny tlak na povrch nekone¢né desky.

Na obr. 4 jsou vyneseny hodnoty modull rychlosti jednotlivych atomd na ose ¥, viz obr. 3b,
pro Casy: 2, 4, 6 a 8 ps od pocatku simulace, tj. v simulacnich krocich 200, 400, 600 a 800.
Hodnoty pro méd jsou zobrazeny v horni &asti, pro nikl v ¢asti spodni. Na vodorovné ose je
vzdy uvedeno poradi atomarni vrstvy krystalu — odpovidajici kartézska souradnice atomu se
z ného ziska vynasobenim mfizkovou konstantou (ag = 3,615 A pro méd, ay = 3,524 A
pro nikl). Pribé&hy na tomto obrazku Ize pouZit pro stanoveni rychlosti Sifeni podéIné viny ve
smérech (100). Teoretickd hodnota pro tyto sméry uvedena v Tab. 2 &ini pro méd 4341 m/s a
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5414 m/s pro nikl. Hodnota odectend z grafu je priblizné 4433 m/s pro méd a 5291 m/s pro
nikl. Hodnoty se tudiz lisi asi 0 2,1% pro méd a cca 2,3% pro nikl, coZ je vysledek vice neZ
uspokojivy.
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Obr. 4. Moduly rychlosti jednotlivych atomi na ose y v simulacnich Casech 2, 4, 6 a 8 ps.

4.2 Rychly lokalni tlak uprostfed vnéjsi stény krychlového vzorku.

Na obr. 5 jsou vyneseny hodnoty modulil rychlosti jednotlivych atomi na diagonale zkouma-
ného Ctverce 3a, viz obr. 3d, pro Casy: 2, 4, 6 a 8 ps od pocatku simulace, tj. v simulacnich
krocich 200, 400, 600 a 800. Hodnoty pro méd jsou opét zobrazeny v horni &3sti a pro nikl
v Casti spodni. Na vodorovné ose je vzdy uvedeno poradi atomarni vrstvy krystalu — odpovida-
jici vzdalenost se z ného ziskd vyndsobenim mrizkovou konstantou a \/%(jedna' se o sténovou
diagondlu). Pribéhy na tomto obrazku Ize analogickym zptisobem jako v pfedchozim odstavci
pouzit pro stanoveni rychlosti Sifeni napétovych vin tentokrat vsak ve smérech (110). Teore-
tické hodnoty pro tyto sméry, hodnoty odectené z grafu a jejich relativni odchylky jsou uvedeny
v Tab. 3. Z téchto odchylek je opét patrna velice dobra shoda s teorii kontinua.
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Obr. 5. Moduly rychlosti jednotlivych atom(i na diagondle.
Cu Ni
Rychlost | Teorie | Simulace | Chyba [%] || Teorie | Simulace | Chyba [%]
cr [ms™1] | 4965 5154 3,80 6156 6378 3,61
cr [ms™] | 1622 1863 14,84 2489 2749 10,43
¢y [ms™!] | 2905 2689 7,43 3844 3929 2,22

Tab. 3. Porovnani rychlosti Sifeni napétovych vin ve sméru (110).

Porovnani moduld rychlosti jednotlivych atomi niklu na horni (vnitfni), viz obr. 3b, respek-
tive levé (povrchové), viz obr. 3c, hrané zkoumaného ¢tverce 3a je zndzornéno na obr. 6 opét
pro simulacni ¢asy 2, 4, 6 a 8 ps. Z porovnani je zde patrnd existence dominantni Rayleighovy
viny, kterd se po povrchu vzorku Sifi. Na obrazku si lze téz povSimnout mensiho poklesu
amplitudy povrchovych vin.
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Obr. 6. Porovnani moduld rychlosti jednotlivych atomd niklu uvnitf (nahote)
a na povrchu (dole) v simulaénich ¢asech 2, 4, 6 a 8 ps.

Obr. 7 zobrazuje prilbéh zavislosti slozek rychlosti v. na v, vybraného atomu na povrchu
vzorku v blizkosti buzeni (vzdalenost 10aq ve sméru [001], viz obr. 3c) v ¢ase 2,1 ps az 2,84 ps.
Zcela zfejmy je elipticky pohyb atomu. Lze tudiz predpokladat, ze po povrchu vzorku se Siri
v daném sméru Rayleighova povrchova vina.

Komplexni pohled na stav simulace v Case 8 ps poskytuje obr. 8. Jednd se o vyrez krychlo-
vého vzorku niklu, jak je schematicky zndzornéno na obrazku vpravo a opét se jednd o zobrazeni
modulu rychlosti jednotlivych atom(i. Do obrazku jsou rovnéz zakreslena Cela jednotlivych te-
oretickych grupovych rychlosti, ze kterych je opét patrna velice dobrd shoda s teorii kontinua.
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Obr. 7. Priibéh v, versus v, atomu na povrchu vzorku.

Obr. 8. Lokalni tlak uprostfed vnéjsi stény v Case 8 ps.



V. Pelikan, P. Hora, A. Machova

5. ZAVER

V Ackland et al. (1987) jsou publikovany rovnéz elastické konstanty pro stfibro (Ag) a zlato
(Au). Nic ndm tudiz nebranilo v provedeni analogickych vypocti i pro tyto dva vzacné kovy.
Takto dosazené vysledky zde vSak neuvddime jednak pro omezeny rozsah tohoto prispévku a
jednak z diivodu absolutni absence odpovidajicich laboratornich experiment(, viici kterym by
bylo mozno tyto vysledky ovérit.

Na tomto misté je vhodné poznamenat, Ze vynasobime-li v fcc-strukture mrizkové konstanty
v libovolnych dvou smérech v/2, dostaneme strukturu bcc, aviak v diagonélni orientaci. Struk-
tura bcc se v tomto pripadé jevi, jakoby byla pootocena o 45° kolem tretiho, tj. nezménéného
sméru. Odtud je zcela pochopitelné, ze analogické vypocty jsme provedli i pro a-zelezo. Ani
tyto vysledky zde vsak neuvadime, jakkoliv jsou zcela v souladu s nasimi vysledky z predchozich
let - viz Pelikan et al. (2005).

Z nami dosazenych vysledki je patrné, Ze takto pouzité vicecasticové potencialy Finnisova-
Sinclairova typu jsou pro simulaci Sifeni napétovych vin v fcc-strukturach vhodné a zaruduji
pomérné dobrou shodu s teorii kontinua.

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

Podékovani: Prispévek vznikl na zédkladé podpory zdméru UT AV CR AV0Z20760514.
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