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Uvod

Po dikladném otestovani celého naseho nové vyvinutého MD-simulacniho
systému (viz nase prispévky z predchozich let) pristoupili jsme k dalSim
experimentim.

Za objekty zkoumani jsme zvolili nekonecnou Zeleznou desku
s nekoneCnym systémem nekonecné dlouhych rovnobéznych nano-trhlin
Griffithova typu. Tuto desku jsme nechali nejprve dokonale povrchové
zrelaxovat (vychladnout) na teplotu velice blizkou absolutni nule a poté
jsme ji na Celni sténé budili pulzem.

Cilem této prezentace je ilustrace nékterych z takto dosazenych vysledkd.



Geometrie pouzitych vzorku, umisténi trhliny, typ zatizeni




Tvar, sirka a amplituda budiciho pulzu

Tvar Sitka Aplikované zatizeni
budiciho | pulzu uroven 1 Uroven 2 uroven 3
pulzu [fs] 0,675GPa | 2,700 GPa | 10,800 GPa
200 v v v @
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7L 800 v ®
1600 @
400 v
4] - 800 v
1600 v V*®




Umisténi vybranych atomu pro vystupni soubory
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Vliv sirky budiciho pulzu na Sifeni napétové viny deskou.

200 : : s trhlinou
150 ] ‘ ‘
2 | ©
E. 100 = 200 fs
~ =
— 10,8 GPa
50
(test @)
0 | oW\
0 100 200 300 400



Vliv sirky budiciho pulzu na Sifeni napétové viny deskou.
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energie [fJ]

Test @

5 .
Kineticka s trhlinou
ar potencialni
3r —J
2 1600 fs
17 I~ 2.7 GPa
(@)
Or 160 =
140 2
interakce 120 @
| | | | O E
500 1000 1500 2{010]0; 2500 3000 #*

¢asovy krok [107 4]



energie [fJ]

Test @

5 T T T T .
Kineticka s trhlinou
ar potencialni
3 L
2+ 7
e 1600 fs
17 e I~ 2.7 GPa
(@)
Or 160 =
140 5
interakce 120 @
| | | | O E
500 1000 1500 2{010]0; 2500 3000 #*
¢asovy krok [107 4]
[ )
150 150
@ 100} @ 100
= =
= 50/ NW\ = 50;
0] 0] e
0] p2{0]0] 400 0] p2{0]0] 400
y y



energie [fJ]

Test @

5 T T T T .
Kineticka s trhlinou
ar potencialni
3r _
2r 1600 fs
T &'/7 N 2,7 GPa
(@)
Or . 160 =
L o
140 <
interakce 120 &
| | | | 0 E
500 1000 1500 p2{010]0; 2500 3000 *

|v| [m/s]

150

100

50

¢asovy krok [10~ 14 g]

I3

0 250 500
z

|v| [m/s]

150

100

50




Test @

[cO L] 1oMeIBIUI #

coo o
©JTNo3g

1T 71 0
= (b ™
o <
S x
o © R
= S Q
o 9 z
c B =
= O (@]
X O ETe)
(Q\|
)
o<
-mq
N2
X
(@)
P —
~
o .
- IRSEY
S I O
—
(4]
&)
o
o
o
~—
o
1 1 1 1 1 0
<t o (qV| — o Lo

INEIDENE



Test @

[cO L] 1oMeIBIUI #

coo o
©JTNo3g

kineticka

30

interakce

potencialni
2500

{0[0]0

krok [10~14s]

1500
casovy

v

1000

500

<~ O AN~ O

INEIDENE



energie [fJ]

Test @

N W A~ O

kineticka

potencialni

interakce 120

160
140

500

1000

1500 2000
¢asovy krok [10~ 14 g]

2500

0
3000

10%]

[ M—
N—

akc

Inter

H:



Test @

[cO L] 1oMeIBIUI #

coo o
©JTNo3g

1T 71 0
= (b ™
5 S e
S x
o © R
= S Q
o 9 z
c B =
= O (@]
X O BTe)
Al
)
o<
-mq
- S_3 a2
X
(@)
P —
X~
o .
IRSES
I O
—
(4]
O
o
o
o
~—
o
1 1 1 1 1 0
< (a9} (qV| — o Lo

INEIDENE



energie [fJ]

Test @

14 T T T T
kineticka
12 o
potencialni
10
8 -
6 L
4t 160
ol 140
oL 120
interakce 0
500 1000 1500 2000 2500 3000

¢asovy krok [107 4]

# interakei [10%]

s trhlinou

1L

400 fs
10,8 GPa



energie [fJ]

Test @

|v| [m/s]

' ' ' — s trhlinou
kineticka
potencialni J—L
T T _ 400 fs
b b &
160 = 10,8 GPa
140 2
120 £
interakce 0 ++
1000 1500 2000 2500 3000
¢asovy krok [107 4]
[ )
400 400
o
200 E. 200}
~
0 200 400 0 200 400



Test @

energie [fJ]

' ' ' — s trhlinou
kineticka
potencialni J—L
v — 400 fs
(@]
BN = 10,8 GPa
b 140 2
{20 £
interakce .

L 1 1 0
1000 1500 2000 2500 3000

¢asovy krok [10~ 14 g]

{3 {y
800 800
— 600 | - — 600 |
£, 400} - £, 400}
= 200! : = 200t
0 0

0 250 500 0 250 500
z z



[cO 1] 1oMeIBUI #

© ¥ q o8
T T T 0
o2 Ik
©
® |3 :
= < ()
o Q9 z
i) c 9 =18
7)) e 1 w0
Q 2
7y
o<
L -m.ﬂ
o
N
X~
o)
} -
X
(@ N
I 1
O O
~ O
S
>O
S o
i o
o
—
1 1 1 1 1 1 1 m
N O ® © <+ N O o
™ T

14

IVEEIJENE)



[cO 1] 1oMeIBUI #

kineticka
potencialni
interakce

Test @

Uo

2500

14
121

© O © T NN O
—

IVEEIJENE)

3000

1500 2000
krok [10~14 5]

1000

500

v

casovy



[cO 1] 1oMeIBUI #

kineticka
potencialni
interakce

Test @

2500

14
121

© O © T NN O
—

IVEEIJENE)

3000

1500 2000
krok [10~14 5]

1000

500

v

casovy



[cO 1] 1oMeIBUI #

o

© ¥ & o8

T T _e%
< O
g3 :
o O ©
= < ()

o Q9 T | o

o |23 <is

el

% N

)

o~

- 187

o

N

~

o

} -

<

(@ BN

: 183

Tu4¢ - &

S

N3]

o

i S

S

—

1 1 1 1 1 1 1 m

<+ Y}

-

© O © T NN O
—

IVEEIJENE)



Test ®
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Zaver

Cilem naseho prispévku bylo prezentovat rozsahlé simulacni vypocty zalozené
na metodach molekuldrni dynamiky, jejichz pouziti se neobejde bez masivniho
nasazeni paralelnich programovacich technik.

Zaroven jsme chtéli ukazat slozitost Sireni napétovych vin krystalem zeleza
s vlozenou trhlinou v zavislosti na tvaru, sifce a amplitudé budiciho pulzu.
Variabilita chovani jednotlivych atomi v okoli trhliny a pfipadného nasledného
vzniku lokalnich atomarnich interakci napric¢ trhlinou je dle naseho nazoru
pomérné prekvapiva.

Domnivame se, Zze nas vyzkum by mohl v konecném dusledku prinést uziteCné
a nové nano-informace pro nedestruktivni testovani.

Pokud je nam znamo, ndmi prezentované vysledky nebyly dosud pro takto
rozsahlé simulace nikde publikovany.
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