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Tytut: Modelowanie molekularne w procesach mikro i nano obrdbki

Streszczenie: W artykule przedstawiono mozliwo$ci realizacji  symulacji
molekularnych w odniesieniu do procesow nano i mikro wygtadzania powierzchni
obrabianych. Zaprezentowano rowniez stanowisko badawcze do realizacji weryfikacji
procesow skrawania pojedynczym ziarnem Sciernym, Ktore wyposazone zostato w
zespot dosuwu nanometrycznego, umozliwiajgcy realizacje dosuwu wgfebnego na
poziomie atomowym.

Title: Molecular modeling in processes the micro and the nanoprocessing

Abstract: This article presents the possibilities of realization of the molecular
simulations in reference to processes the nano and the micropolishing of the worked
surfaces. In article was presented also investigative position to realization of
verification of cutting off processes with individual abrasive crystallite. This
investigative position was equipped in nanometric in-feed set enabling in-feed
realization on atomic level.

Wstep

W artykule poruszono zagadnienia zwiqzane z doborem parametréw obrobkowych dla mikro i
nano obrobki ze szczegolnym uwzglednieniem procesow wygtadzania powierzchni
funkcyjnych o zaktadanych cechach trybologicznych. Ma to duze znaczenie w przypadku
obrobki materiatow trudnoskrawalnych, poczynajqc od materiatow monokrystalicznych
poprzez materiaty polimorficzne, a konczqc na syntetycznych materiatach ceramicznych i
laminatach. Mozna przewidywad, ze w najblizszym czasie badania naukowe bedq zmierzaty w
kierunku poszukiwania nowych materiatow konstrukcyjnych spetniajqcych wysokie
wymagania eksploatacyjne i bedqcych odpowiedziq na poszukiwania, w zakresie wyzwan
technologicznych stawianych przez przemyst lotniczy, medyczny, samochodowy. Zastosowanie
analiz molekularnych moze przyczyni¢ sie do szybszego opracowywania modeli jeszcze nie
istniejqcych materiatow oraz ich weryfikacji technologicznej rowniez na poziomie symulacji
molekularnych. Dzieki temu mozliwe bedzie rowniez szybsze opracowywanie narzedzi
umozliwiajqcych obrobke projektowanych materiatow.
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Modelowanie molekularne

Dzigki coraz szybkiemu rozwojowi systeméw komputerowych i zwigkszajacej si¢ ich mocy
obliczeniowej, mozliwe staje si¢ opracowywanie i implementowanie obliczeniowych modeli
molekularnych uwzgledniajace interakcje migdzy poszczegdlnymi czasteczkami i atomami
zarOwno w materiale obrabianym jak i w ostrzu skrawajacym. W artykule przedstawiono
przyktadowe symulacje molekularne odnoszace si¢ do procesu skrawania pojedynczymi
ostrzami skrawajacymi. Przeprowadzane symulacje kontaktu ostrza skrawajacego z
przedmiotem obrabianym, pozwalaja analizowa¢ oddziatywania poszczegélnych atoméw i
czastek zarowno w uktadzie 2D (rys. 1,2) jak i coraz czgsciej w konfiguracji 3D (rys. 3) [1].
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Rys. 1. Proces skrawania pojedynczym ostrzem w uktadzie 2D

W obliczeniach molekularnych uwzgledniajacych przestrzenne oddzialywanie czastek na
siebie, wzrasta liczba interakcji oddzialywan poszczegdlnych molekul wraz z objgtoscia
analizowanego obszaru kontaktu narzg¢dzia z przedmiotem obrabianym. Obliczenia 3D w
znaczacy sposOb obciazaja system komputerowy, wydaje si¢ jednak, ze w niektorych
przypadkach sa niezbedne w celu prawidlowej analizy zjawisk fizycznych symulowanych
molekularnie. W trakcie skrawania material oddzielany jest w postaci widréw, ktére powstaja
w okreslonej objetosci materialu obrabianego. Powstajace w wyniku obrébki widry sa
przestrzenne a proces ich inicjacji zachodzi w warstwie wierzchniej i na powierzchni
przedmiotu obrabianego, bezposrednio przed jak i pod okreslona objgtoscia na ktora,
oddzialuje ostrze skrawajace, ktére rOwniez jest zbiorem odpowiednio ulozonych
przestrzennie molekul. Molekularne analizy 2D réwniez stanowia dobre odwzorowanie
oddzialywania ostrza skrawajacego na przedmiot obrabiany. Pozwalaja stosunkowo szybko
otrzymywac¢ dane numeryczne z okreslonego przekroju warstwy skrawanej (rys. 2).
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Rys. 2. Analiza oddziatywania ostrza skrawajacego na material obrabiany

Symulacje przestrzenne pozwalaja uzyska¢ informacje¢ pelniejsza juz na etapie inicjowania
struktury widra powstatego pod ostrzem skrawajacym (rys. 3). Ma to szczegdlne znaczenie
przy wyznaczaniu optymalnych parametrow obrobkowych dla danego typu materiatu. Na
podstawie ksztattu wiéré6w mozna wnioskowac o przebiegu realizacji procesOw w zakresie
mikro 1 nano obrdébki. Stosowanie analiz molekularnych moze pozwoli¢ §ledzi¢ proces
tworzenia r6znych grup wiéréw na poziomie molekularnym od momentu jego inicjacji do
pelnego uksztattowania.

t= 48.000 ps, step: 19200, slide: ]

Rys. 3. Proces skrawania pojedynczym ostrzem, oddziatywanie ostrza skrawajacego na material obrabiany z
uwzglednieniem objgtosci materiatu obrabianego oraz geometrii przestrzennej ostrza
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Na rysunku 4 przedstawiono przyktadowe wyniki przebiegu sity (sktadowa normalna)
dziatajacej w funkcji czasu wywotanej dzialaniem ostrza skrawajacego na materiat obrabiany.
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Rys. 4. Analiza oddziatywanie ostrza skrawajacego na material obrabiany

Do przeprowadzania analiz korelacji rzeczywistych parametréw obrobkowych z parametrami
uzyskanymi w wyniku realizacji molekularnej symulacji komputerowej, przewiduje sig
wykorzysta¢ stanowisko badawcze umozliwiajace skrawanie pojedynczym ziarnem $ciernym
w zakresie od kilku do kilkudziesi¢ciu nanometrow.

Stanowisko badawcze

Do realizacji procesu skrawania na stanowisku badawczym planuje si¢ wykorzysta¢ zespot
dosuwu nanometrycznego umozliwiajacego precyzyjne zglgbianie ostrza skrawajacego w
materiale obrabianym (rys. 5).
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Rys. 5. Schemat stanowiska badawczego do realizacji skrawania pojedynczym ziarnem Sciernym
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Na rysunku 6 przedstawiono praktyczng realizacj¢ skrawania pojedynczym ziarnem $ciernym
na stanowisku badawczym.
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Rys. 6. Mocowanie ziarna $ciernego na stanowisku badawczym

Stanowisko badawcze zostalo wykonane na bazie precyzyjnej szlifierki do obrobki
materialéw ceramicznych w warunkach plastycznego ptynigcia w strefie szlifowania (rys. 7).

Rys. 7. Widok ogdlny stanowiska badawczego
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W wyniku przeprowadzonych eksperymentéw uzyskano §lady przej$cia ostrza skrawajacego
wzgledem przedmiotu skrawanego (rys. 8).
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Rys. 8. Przyktadowa realizacja procesu skrawania na prezentowanym stanowisku badawczym

Do realizacji procesu skrawania pojedynczym ziarnem Sciernym, niezbg¢dne jest odpowiednie
przygotowanie powierzchni badanych préobek w celu usunigcia nieréwnosci na ich
powierzchni. Najlepsze efekty mozna uzyska¢ realizujac proces polerowania, dzigki temu
analiza sladu skrawania pojedynczym ziarnem Sciernym moze pozwoli¢ uzyska¢ dane o
minimalnych glgbokosciach wnikania wierzcholtka ostrza skrawajacego (rys. 8).

Whioski

Planowana realizacja badan w zakresie przeprowadzenia molekularnych symulacji
komputerowych procesu skrawania pojedynczym ziarnem $ciernym ma na celu sprawdzenie
korelacji migdzy przyjetymi parametrami symulacyjnymi a rzeczywistym badaniem
zrealizowanym na stanowisku badawczym. Przeprowadzone do tej pory badania pozwalaja
wyciagna¢ wniosek, ze rownolegta analiza modelowania procesu szlifowania i1 doswiadczalna
analiza skrawania pojedynczym ziarnem Sciernym moze da¢ informacje odno$nie
ksztaltowania si¢ widrow na poziomie atomowym a co za tym idzie pozwoli wnioskowa¢ o
sposobie realizacji obrébki. Przeprowadzone badania moga by¢ w przysztosci wykorzystane
do poszukiwania nowych materialow Sciernych i1 ich analizy odzialywania wzgledem
materialu obrabianego, a takze umozliwi¢ swiadome modyfikowanie tych materialow na
poziomie molekularnym w taki sposéb, aby w strefie obrébki zachodzity zjawiska sprzyjajace
procesom obrobkowym (na przykitad zmniejszenie adhezji materialdw wzgledem siebie),
zmniejszenie stopnia zalepien powierzchni czynnej narzedzi wygladzajacych, a takze
niekorzystne zjawiska gromadzenia si¢ materialu obrabianego, na precyzyjnych
geometrycznie zdeterminowanych ostrzach skrawajacych.
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