SIMULACE SIRENI NAPETOVYCH VLN
V KRYSTALECH MEDI A NIKLU

V. Pelikan, P. Hora, A. Machova
Ustav termomechaniky AV CR
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Rozsahlé 3D simulace sireni elastickych vin v fcc krystalech médi a niklu,
zalozené na metodach molekularni dynamiky.

Spravné chovani simulace je testovano porovnanim ziskanych rychlosti
napétovych vin s teorii kontinua.
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Popis simulaci

krychle o hrané 300 atomd,
7o tj. celkem 107 460 900 atomd

nekonecnd deska o tloustce 300 atomu ve sméru osy y.
Nekonecnosti dosazeno aplikaci periodickych okrajovych

i) Ustav ter
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Druhy testu

1. celoplosné buzeni ve sméru osy y na vnéjSich sténach, kolmych na osu v,
2. lokalni buzeni ve sméru osy y uprostred vnéjsSich stén, kolmych na osu v,

3. celoplosné buzeni ve sméru osy y v centrdlni roving€, kolmé na osu v,
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Parametry simulace

vicecasticovy potencial Finnisova-Sinclairova typu pro kovy
skokové buzeni v ¢ase dle Heavisideovy funkce
konstantni budici napéti o4 = 1,35 GPa

velikost simulaéniho kroku: 10714 s
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Software a hardware

plvodni program vytvoreny v jazyce Fortran 90
MPI-knihovna
30 procesorti

vypocetni cluster MINOS Zapadoceské univerzity v Plzni:

* 16 dvouprocesorovych uzld AMD Athlon MP
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Elastické vlastnosti médi a niklu pfi teploté 0 K

c11 [GPa] | c12 [GPa] | cy [GPa] | p [kg m™7]
Cu 168.4 121.4 75.4 8937.0
Ni 201.2 150.8 131.7 8910.7
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Rychly celoplosny tlak na povrch nekonecné desky
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Pribéhy na predchozim obrdzku lze pouzit pro stanoveni
rychlosti Sireni podélné viny ve smérech (100).

Teoretickd hodnota pro tyto sméry uvedend v predchozi tabulce Cini
4341 m/s pro méd a 5414 m/s pro nikl.

Hodnota odectend z grafu je priblizné
4433 m/s pro méd a 5291 m/s pro nikl.

Tyto hodnoty se lisi od hodnot predpokladanych cca o 2%,
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Rychly lokalni tlak
uprostred vnéjsi stény krychlového vzorku

Tuto simulaci Ize vyuzit napriklad pro stanoveni rychlosti Sireni napétovych vin
ve smérech (110).
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Prabeéeh v, versus v, atomu na povrchu vzorku
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Zaver

V literature jsou publikovany rovnéz elastické konstanty pro stribro a zlato.
Nic nam tudiz nebranilo v provedeni analogickych vypocti i pro tyto dva
vzacné kovy. Takto dosazené vysledky zde vsak neuvadime jednak pro omezeny
rozsah tohoto prispévku a jednak z diivodu absolutni absence odpovidajicich
laboratornich experimenti, vici 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,
avsak v diagonalni orientaci. Struktura 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.

Z nami dosazenych vysledkil je patrné, ze takto pouzité viceCasticové
potencidly Finnisova-Sinclairova typu jsou pro simulaci Sireni napétovych vin

v fcc-strukturach vhodné a zarucuji pomérné dobrou shodu s teorii kontinua.
Cilem naseho budouciho vyzkumu bude vysetfovani chovani napétovych vin pri

postupu pres materidlovou trhlinu a studium vlivu velikosti buzeni na
nelinedrni chovani modelu.
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