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PROJEKT STANOWISKA BADAWCZEGO
DO TESTOWANIA MIKRO- | NANO-SKRAWANIA
W WARUNKACH PROZNI | NISKICH TEMPERATUR

Streszczenie: Rozwdj informatyki w ostatnich kilku dekadach umozliwit intensyfikacje obliczen
komputerowych na poziomie molekularnym. Modelowanie zjawisk fizycznych przy pomocy komputera
umozliwito weryfikacje i nowe podejscie do wiedzy teoretycznej dotyczgcej praw fizyki i umozliwito ich
analize na poziomie atomowym. Wspodiczesnie symulacje komputerowe uzywane sg nie tylko do
sprawdzania i weryfikowania teorii naukowych, ale réwniez aby przewidywa¢ wyniki eksperymentéw i
umozliwia¢ opisywanie i identyfikowanie modeli rzeczywistych proceséw. Modele molekularne umozliwiajg
wykorzystywanie symulacji réwniez do analizy skrawania w nanoskali
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PROJECT OF THE SERVANT'S INVESTIGATIVE POSITION
TO TESTING MIKRO - AND NANO - CUTTING OFF
IN CONDITIONS OF VACUUM AND LOW TEMPERATURES

Abstract: The last several decades have witnessed the flourishing and maturing of computer simulation.
Modelling physical phenomena by means of a computer has acquired a status of a discipline in its own right,
along the age-old theoretical and empirical approaches. Today, simulation is used not only to validate the
predictions of theory and the results of experiment, it also has predictive capacity of its own, describing the
exact behavior of simplified models of actual systems. Low cost and relative simplicity constitute major
advantages of the simulation approach over experimental analysis when nanoscale systems are considered.
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1. WPROWADZENIE

Dzieki wykorzystaniu komputerow dysponujgcych duzg mocg obliczeniowg obecnie coraz
czesciej wykonywane sg symulacje procesow skrawania, w tym pojedynczym ziarnem,
zarowno w uktadzie dwuwymiarowym, jak i tréjwymiarowym na poziomie atomowym [5-8].
Celem wykonywanych symulacji proceséw obrobkowych w $rodowisku wirtualnym jest
miedzy innymi przeprowadzanie analiz molekularnych inicjowania i ewaluowania wiéra w
funkcji przejscia ostrza skrawajgcego wzgledem materiatu obrabianego. Celem
planowanych badan jest budowa stanowiska badawczego zdolnego do przeprowadzenia
eksperymentéw umozliwiajgcych poréwnanie  warunkéw brzegowych symulaciji
komputerowych oraz rzeczywistych warunkéw skrawania w skali nanometrycznej.

Symulacje Komputerowe metodg dynamiki molekularnej (molecular dynamics, MD [1])
stanowig obecnie bardzo wazne narzedzie w realizacji badan nanomechanicznych
wybranych wifasciwosci metali. Rola symulacji komputerowej w wyjasnieniu zjawisk
zachodzgcych w nanoskali jest tym wieksza, ze badane uktady nie poddajg sie tatwo
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analizie eksperymentalnej, z uwagi na ultra mate obszary oddziatywania ostrza
skrawajgcego na materiat obrabiany. Gtdwne ograniczenia metody MD zwigzane sg z
empiryczng naturg stosowanych potencjatéw, ich postacig funkcyjng oraz z tym, ze jest to
metoda klasyczna. Nieuwzglednienie efektow elektronowych oraz nieuprawnione
stosowanie potencjatu dla konfiguracji uktadu dalekich od tych, dla ktérych potencjat
parametryzowano, poddaje w watpliwosé wyniki otrzymywane w sposob klasyczny,
przynajmniej dla pewnej grupy analizowanych uktadow [8].

Z tego wzgledu realizowane badania mogg by¢ z rownym powodzeniem wykorzystywane
do projektowania jak i weryfikacji specjalnych narzedzi obrobkowych ktére bedg
przeznaczone do obrébki ultra precyzyjnej. Podczas weryfikacji procesow
technologicznych wydaje sie, iz zastosowane metody badawcze mogg przyczyni¢ sie
rowniez do rozwoju badan nad powinowactwem oraz doborem poszczegolnych typow
materiatdw (przedmiot obrabiany/narzedzie — ziarno Scierne), a takze badan interakciji
miedzy ziarnem Sciernym, spoiwem a przedmiotem obrabianym na poziomie
molekularnym.

Wysoka ztozonos$¢ obliczeniowa metod o naturze kwantowej, gdzie oddziatywania
miedzyatomowe opisuje sie wychodzgc z pierwszych zasad (ab initio), uniemozliwia ich
bezposrednie zastosowanie do badania uktadéw wiekszych niz kilkadziesiagt-kilkaset
atoméw. W ostatniej dekadzie zaobserwowa¢ mozna rosngcg popularnos¢ metod
hybrydowych (wieloskalowych) [2—4], j. takich, ktore traktujg najbardziej istotny z punktu
widzenia zachodzgcych zjawisk fragment symulowanego uktadu metodg kwantowg, a
pozostatg jego czes¢ — metodg klasyczng. Fizycznie spojne potgczenie dwdch metodologii
(kwantowej i klasycznej) w jednej symulacji stanowi powazne wyzwanie, a gros trudnosci
koncentruje sie wokét interfejsu — regionu przejsciowego pomiedzy fragmentami uktadu
traktowanymi poszczegdlnymi metodami [8].
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Rys. 1. Proces skrawania pojedynczym ostrzem w uktadzie 2D [7]
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(@)
(010) MD (010) DCLOTF

Rys. 2. Warto$¢ wektora poslizgu zaprezentowano w kolorze, (symulacja MD, (DCLOTF) dla orientacji prébki
skrawanej (010), dla symulacji (a), (b), (c)i(d), ostrze y=-2a,y =0, y=ay=2a, kolejno (e) i (f) ostrze
wcinajgce dotarto do x = -6a i -12a [8]

Na rysunku 3 przedstawiono fragment skrawania w uktadzie przestrzennym.

Rys. 3. Analiza przestrzenna penetracji ostrza w materiale obrabianym [7, 8]
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2. STANOWISKO BADAWCZE

W celu zrealizowania eksperymentu odtwarzajgcego przeprowadzone symulacje
komputerowe, przygotowano stanowisko badawcze, ktorego gtownym zadaniem bedzie
uzyskanie warunkéw umozliwiajgcych przeprowadzenie badan przy zblizonych
parametrach analizy komputerowej. Stanowisko obecnie jest modyfikowane do zadania
nanoskrawania w warunkach prozni i niskich temperatur (rys. 4, 5). Zastosowanie prozni
i niskich temperatur umozliwi zblizenie sie do warunkéw implementowanych jako warunki
brzegowe w symulacjach komputerowych, gdzie nie modeluje sie wpltywu powietrza
a termiczne oddziatywanie czgstek jest bliskie zera bezwzglednego.

Rys. 4. Komora prézniowa (widok rzeczywisty) oraz model komputerowy

Podczas weryfikacji proceséw technologicznych wydaje sie, iz zastosowane metody
badawcze moga przyczyni¢ sie do rozwoju badan nad powinowactwem oraz doborem
poszczegolnych typow materiatdbw (przedmiot obrabiany/narzedzie — ziarno $Scierne), a
takze badan interakcji miedzy ziarnem s$ciernym, spoiwem a przedmiotem obrabianym na
poziomie molekularnym.
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Rys. 5. Komora prézniowa (schemat) rzut z przodu a), z boku b)

Do realizacji wstepnych badan planowane jest wykorzystanie ziaren diamentowych
osadzonych na tarczkach aluminiowych (rys. 6).
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Rys. 6. Schemat osadzenia pojedynczego ziarna Sciernego

Prébki materiatu skrawanego uksztattowane w postaci prostopadtosciandw bedg

zamocowane w uchwycie umieszczonym na stole krzyzowym, ktéry wykonywac bedzie
ruch dosuwowy wzdtuz tworzgcej tarczki (rys. 7).

Rys. 7. Przyktadowe $lady skrawania uzyskane w podobnej kinematyce ruchu
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Wewnatrz komory prdzniowej zastosowane zostang specjalne zespoty dosuwu
nanometrycznego umozliwiajgce realizacje ultra-precyzyjnego dosuwu w celu realizaciji
mikro- i nano-skrawania charakteryzujgcego sie mozliwoscig precyzyjnego sterowania w
zamknietej petli sprezenia zwrotnego (rys. 8). Zastosowanie komory prozniowej pozwoli
uzyska¢ warunki zblizone do zaktadanych w trakcie wykonywanych obliczen
molekularnych. Istnieje rowniez na stanowisku badawczym mozliwos¢ schtadzania strefy
obrobki cieklym azotem w taki sposéb, aby minimalizowac temperatury w strefie obrobki i
odnosic¢ je do zaktadanych w obliczeniach komputerowych warunkéw skrawania.
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Rys. 8. Schemat systemu sterowania zespotem dosuwu nanometrycznego

Realizowany projekt badawczy tworzy podstawy nowej metody precyzyjnej
weryfikacji modeli molekularnych procesu mikro- i nano-obrobki. Przy wykorzystaniu
modeli procesu wnikania ziarna $ciernego na poziomie molekularnym, bedzie mozliwa
analiza powstawania i ewaluowania wiora materiatu obrabianego na poziomie atomowym.
Budowa stanowisk badawczych umozliwi weryfikacje tego procesu.

3. PODSUMOWANIE

Budowa stanowiska badawczego i przeprowadzone na nim badania mogg przyczynic sie
do zintensyfikowania prac nad analizg powstawania mechanizmu skrawania na poziomie
atomowym oraz umozliwi¢ rozwdj badan nad fizycznie spéjnym potgczeniem dwédch
metodologii (kwantowej i klasycznej) w jednej symulacji, ktdrego realizacja stanowi
obecnie powazne wyzwanie, a gros trudnosci z implementacjg koncentruje sie wokét
interfejsu  — regionu przejSciowego, pomiedzy fragmentami ukladu traktowanymi
poszczegdlnymi metodami. Wspomniany interfejs najtatwiej jest zaprojektowac dla
uktadéw kowalencyjnych, gdzie wigzania zerwane na skutek izolacji regionu traktowanego
kwantowo tatwiej jest wysyci¢ odpowiednio dobranymi wirtualnymi atomami. W uktadach
metalicznych, z uwagi na delokalizacje elektronowg, to tradycyjne podejscie jest
niemozliwe do zastosowania.

W prezentowanym stanowisku badawczym planuje sie wykonywac¢ badania odnoszgce sie
do specjalnie przygotowanych symulacji, w ktérych jednym z gtéwnych celéw realizacji jest
opracowanie spojnej fizycznie i wystarczajgco wydajnej obliczeniowo metody, ktéra
pozwolitaby na osadzenie wynikow przeprowadzanych lokalnie obliczeh ab initio wewnatrz
symulacji metodg dynamiki molekularnej, dla uktadéw opisywanych wielociatowym
potencjatem Suttona-Chena [5], uzywanym do opisu zachowania metali fcc. Drugi z celow
zaktada zaimplementowanie opracowanej metody w postaci kodu komputerowego, ktory
umozliwiatby przeprowadzanie obliczen hybrydowych. Kolejny, trzeci cel polega na
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wykonaniu szeregu hybrydowych symulacji nanoindentacji podtoza miedzianego
sztywnym ostrzem i poréwnaniu otrzymanych wynikdw z metodologig klasyczng (na
podstawie przeprowadzonych symulacji referencyjnych oraz wynikow literaturowych).
Ostatni etap to weryfikacja eksperymentalna na zaprezentowanym stanowisku
badawczym. Przygotowywane stanowisko badawcze moze pozwoli¢ na dokonanie
weryfikacji doswiadczalnej przeprowadzonych symulacji odnoszgcych sie do identyfikacji
mechanizmu inicjacji widéra na poziomie molekularnym a takze patrzgc na problem szerzej
w procesie mikro i nano-obroébki.

LITERATURA

[1] RAPAPORT D. C. 1995 The Art of Molecular Dynamics Simulation, Cambridge.

[2]1 BROUGHTON J. Q., ABRAHAM F. F., BERNSTEIN N. i KAXIRAS E. 1999 Phys. Rev.
B60 2391.

[3] OGATA S., SHIMOJO F., KALIA R. K., NAKANO A. i VASHISTA P. 2002 Comp. Phys.
Comm. 149

[4] BERNSTEIN N., KERMODE J. R. i CS'ANYI G. 2009 Rep. Prog. Phys. 72 026501.

[5] SUTTON A. P.i CHEN J. 1990 Phil. Mag. Lett 61 139.

[6] MEHL M. i PAPACONSTANTOPOULOS D. 1998, Tight-binding parametrization of first-
principles results, Topics in Computational Materials Science, pod redakcjg Fong C. Y.
(World Scientific, Singapore, 1998), Ch. V, pp. 169-213.

[7] BIALOSKORSKI M. i RYBICKI J. 2001 Mechanical properties of carbon nanotubes:
simulation program and exemplary results, Proc. of the 8-th Workshop of PTSK Gdansk-
Sobieszewo 8.

[8] Jacek DZIEDZICZAK: Klasyczno-Kwantowe obliczenia nanomechanicznych
wiasciwosci metali. Praca doktorska pod kierunkiem dr. hab. Jaros lawa Rybickiego, prof.
PG. Wydziat Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechnika Gdanska. Gdansk
2009



