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Uvod
Molekularni dynamika:
cenny nastroj pro materidlovy vyzkum,
poskytuje informace o mikromechanice a kinetice poruch v materidlu,

které nejsou dostupné z experimentd.

Experimenty v modelech Fe—Cu prokazaly:
existenci bcc Cu nano—castic,

vznik nano—dutin, jejichz vnitfni prostor je pokryty atomy Cu.



Uvod
Molekularni dynamika:
cenny nastroj pro materidlovy vyzkum,
poskytuje informace o mikromechanice a kinetice poruch v materidlu,

které nejsou dostupné z experimentd.

Experimenty v modelech Fe—Cu prokazaly:
existenci bcc Cu nano—castic,

vznik nano—dutin, jejichz vnitfni prostor je pokryty atomy Cu.

Jaky vliv maji atomy médi na krehce tvarné chovani
v Cele trhliny ve srovnani s Cistym bcc krystalem zeleza?

4

Studium mechanickych odezev otupené trhliny
pokryté Ci nepokryté atomy médi.



Popis problému



bcc krystal zeleza
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Krystal bcc Zeleza ma zakladni kubickou orientaci {100}.

1999 rovin ve sméru mozného rozsiteni trhliny x = [100],
99 rovin podél ¢ela trhliny ve sméru y = [010],
1999 rovin ve sméru zatizeni z = [001]
= ~100 miliénd atomd.



Popis trhliny
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Centrdlni prichozi Griffithova trhlina
je umisténa ve stredu krystalu.

Pocatecni otupeni odpovida 2 ay.

Polovina délky trhliny [; = 100 ay.
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Typ zatézovani
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c¢asovy krok

Rychlost zatézovani: 0,014 GPa/ps



Vicecasticovy potencial

G.J.Ackland, D.J.Bacon, A.F.Calder, T.Harry:

Computer simulation of point defect properties in dilute Fe-Cu alloy
using a many-body interatomic potential.
Philosophical Magazine A, 1997, Vol. 75, No. 3, 713-732

Energie souboru N atomi je ddna vyrazem

1 N N N 1/2
E=§ZV(H¢7‘> = BIICH
i#j=1 i=1 \ jAi=1

V' (ri;) — repulzivni potencidl

¢ (r;;) — kohezivni potencidl



Postup simulace

tvorba krystalu s trhlinou,
fixace,

povrchova relaxace,
odstranéni fixace,

zatézovani.

Newtonovy pohybové rovnice jsou reseny

metodou centralnich diferenci.

Casovy integraéni krok:

1 x 10714 s



Simulacni technika

Simulacni kéd byl naprogramovan ve Fortranu 90.
Paralelni Gloha, krystal rozrezan na 32 vrstev.

Paralelizace vyuZzivala systému MPI (Message Passing Interface).

Pouzivané funkce MPI:
MPI_INIT, MPI_FINALIZE,
MPI_COMM_RANK, MPI_COMM_SIZE,
MPI_SEND, MPI_RECV, MPI_BCAST,
MPI_ISSEND, MPI_IRECV,
MPI_WAIT.



Hash: metoda bunkovych indexi (cell index method)

M.P.Allen, D.J. Tildesley: Computer Simulation of Liquids.
Oxford University Press, New York, 1987

D. Frenkel, B. Smit: Understanding Molecular Stmulations.
Academic Press, New York, 1996
Pozadavky na pamét:

6x8 + 2x8 = 64 bytii/atom — 6 GB (4 uzli 2 GB RAM)

Pozadavky na diskovy prostor:

6x8 = 48 byti/atom — 4,5 GB

4 uzly klastru Skirit v Brné

procesor 2x Dual Core Xeon 5160 3 GHz, 4 MB cache,
4 GB RAM, 73 GB HD, 1 Gbps Ethernet, Infiniband

V rdmci kazdého uzlu bylo vzdy spusténo osm paralelnich procesi.
Doba vypoctu jednoho ¢asového kroku se pohybovala kolem 40 sekund.



Poznamky k vysledkim

zobrazeny na roviné (010), kolmo na Celo trhliny,
zobrazeny pouze detaily levého rohu trhliny,

provedena 3D "block like shear” (BLS) simulace bcc krystalu Zeleza.

Vliv odrazu napétovych vin



Otupena trhlina v cistém bcc zeleze

V casovém kroku 24 000 — o4 = 3.36 GPa:
volny povrch vzorku

emise dislokaci na rovinach {101}

nesymetrie

Skluzovy vzor na rovinach (111){112} nebyl az do konce simulace pozorovan.

[001]1Z,04

celo trhliny

[010]

[001]1Z,04

[010]

...................................................

.................................

celo trhliny




Otupena trhlina pokryta silnou vrstvou atomui Cu

V casovém kroku 19 200 — o4 = 2.687 GPa:

Maly ohyb trhliny uprostred vzorku pravdépodobné po emisi dislokaci
od horniho povrchu trhliny na rovindch (111){101}.

V casech 19 600 — 19 700:

Emise dislokaci na rovinach (111){101} zacina na povrchu vzorku.

Trhlina pokryta silnou vrstvou Cu je narozdil od trhliny v ¢istém bcc zeleze
méné stabilni.

V case 24 500 — o4 = 3.43 GPa:

V porovnani s bcc zelezem je atomova struktura pred Celem trhliny v systému
Fe—Cu vice poskozena a je detekovan nesymetricky ohyb trhliny.



Otupena trhlina pokryta tenkou vrstvou atomii Cu
Volny povrch vzorku:
Casovy krok 19 800 — o4 = 2.772 GPa
emise dislokaci na rovinach {101}

v Cistém zeleze nebylo detekovano

V casovém kroku 20 900 — o4 = 2.925 GPa:

na povrchu symetricky skluzovy vzor od emise dislokaci na rovinach {101},
coz vede k otupeni a stabilizaci trhliny

uprostred vzorku skluzovy vzor od skluzu dislokaci na rovinach {112},
coz vytvari prazdné pozice atomi pred celem trhliny (nahore)

V casovém kroku 24 500 — o4 = 3.43 GPa:

Struktura okolo trhliny je vice poskozena po plastické deformaci obou
skluzovych systémil, ale trhlina je stabilni (podobé jako u bcc Zeleza).



Otupena trhlina s nano-inkluzi Cu podél cela trhliny

Volny povrch vzorku:

casovy krok 22 900 — o4 = 3.206 GPa,
coz je mensSi nez o4 potrebné pro emisi dislokaci v Cistém Zzeleze

emise dislokaci na rovinach {101}

Stred vzorku:
casovy krok 22 400 — o4 = 3.136 GPa

mozny ohyb trhliny

casovy krok 24 500 — o4 = 3.43 GPa

zretelny i Sikmy skluzovy systém (111){112}



Zaver
MD simulace ukazaly, Ze otupena trhlina (001)[010] v Cistém bcc Zeleze pri
teploté 0 K je po emisi dislokaci v skluzovych systémech (111){101} stabilni.

Po plastické deformaci je pozorovdn maly ohyb trhliny uprostred krystalu.

Toto tvarné chovani je odlisné od nasich predchozich 3D simulaci s Gzkou
trhlinou, kdy byla pozorovdna krehka iniciace trhliny.

Krehce—tvarného prechodu miuize byt dosazeno v bcc zeleze pri 0 K také
pocatecnim otupenim trhliny.
Vysledky ukazuji, ze emise dislokaci je snazsi v systémech Fe—Cu, ponévadz

energie potrebna k emisi dislokaci v bcc médi je nizsi nez u bcc zeleza.

Narozdil od bcc zeleza byly skluzové procesy pozorovany jak na rovinach
{101}, tak na rovinach {112}.

Stabilita otupenych trhlin v systémech Fe—Cu je v oblastech s médi slabsi
nez v Cistém bcc zeleze (vzhledem k metastabilnimu charakteru bcc médi).

Vysledky jsou v kvalitativni shodé s nasimi predchozimi MD simulacemi, kde
byly vysetrovany interakce Cu nano-c¢astic s ostrymi trhlinami v krystalech
zeleza.
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