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Abstract. Calculation of potencidl energy in ion-crystals by computer simulation of microcutting. New
materials complying with the technical and economical requirements of the modern age — besides the traditional
materials - must occur for the continuous technical development of the highly developed industrial countries.
These requirements set a hard task to producers, because special phisical, chemical, mechanical properties are
needed (heat and corrosion resistivity, high tenacity and hardness at the same time, etc). With the application of
adequate chip separation theories, ultraprecision machining can be planned with better accuracy, more
economically and can be better controlled, respectively. For in somé cases it is about machining of submicron

accuracy (the separated chip cross sectional area is of u m’ dimension), therefore, traditional cutting theories

that describe the separation of the bigger chip-cross sections are not sufficiently accurate. Creation and
implementation of new theorises will be needed, such as FEM or finite element method, atomic, molecular

dinamical models.

1. Bevezetés

Automatizdlds, szamitastechnika, mechatronika és egyéb korszerli ipardgak egyre tObb
kiilonleges anyagot (pl. tiszta fém kristalyok, nem fémes anyagok), igen szigori makro- ¢&s
mikrogeometridval rendelkezd alkatrész, illetve gydrtmany gazdasigos el&allitasat igénylik. Az un.
szubmikronos  pontossagu  technoldgidk  (pl. ultrapreciz  pontossagu  forgacsolds  vagy
nanotechnoldgidk) nélkiilozhetetlenné valtak. Nagy sulyt kapnak a mikroforgdcsoldast megvaldsitd

ultrapontos esztergalds, maras, koszoriilés, dorzskoszortilés, stb.

A mikroforgacsolas témakorrel kapcsolatos eddigi publikacidéink sordn a réz egykristaly
forgacsolasaval kapcsolatos elméleti szamitasokat és az elvégzett proba-szimulacidkat mutattuk be [4].
Lathattuk, hogy a szamitdsi eredmények a kisérleti mérésekkel és a szakirodalomban taldlhatd

adatokkal jo egyezést mutattak. A réz egykristaly beszerzési ara igen nagy. Viszonylag konnyen
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beszerezhet6k megfeleld nagysagu ionkristalyok (NaCl, KCI1, stb.), de ezekhez az ionkristdlyok

forgacsoldsanak szimulacidjara alkalmassa kell tenni a kidolgozott szimulaciés programunkat.

A tovabbiakban az ionkristdlyok potencidlis energidjanak elméleti szamitdsanak rovid

osszefoglalasaval foglalkozunk.
2. Ionkristalyoknal ionok elektrosztatikus vonzasa

A szilard kristadlyokban fellépd energia- és erdviszonyokat a legegyszertibben az ionkristalyok
esetében tanulmanyozhatjuk. Ezekben a kristdlyokban a kotést az ellentétes toltési ionok
elektrosztatikus vonzasa hozza 1étre. Az els§ kozelitésben az ionokat pontszerti toltéseknek képzeljiik
el [1,2].

Két pontszerli O; és O; nagysagu toltés kozott fellépd Coulomb-féle vonzderdt (taszitderdt)
figyelembe véve a kolcsOnhatds potencialis energidja:
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ahol: g; - permitti vitds, abszolut dielektromos 4dllandé (pld. NCI ionkristalynal:
8,85416 -110" As/Vim);

g,. - relativ dielektromos allando (esetiinkben: 1);

O, - az/-edik ion toltése (pld.~.Q, = Q = 1,6021917-10""C);

O, -aj-edik ion toltése (pld..Q, =-0 = -1,6021917-10""C);

r; - az /-edik ésy-edik ponttoltések (ionok) kozotti tavolsag (pl.: 2,81 « 107m );

k - ardnyszam (pld.: 11126466+ 10" As/Vm ).

A NacCl kristaly sematikus felépitését az 1. abra mutatja. Lathatd, hogy a NaCl-nak egyszeri kObos

racsa van, ahol az Na és Cl ionok felvaltva helyezkednek el.

Z, 10 R,=281"10"m

1. &bra Az NaCl kristaly felépitése
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3. Taszitd, toltéstdl fiiggetlen erék

Az ionkristaly-racsban azonban nemcsak a ponttoltésekre vonatkozd vonzd és taszitd erdk,
hanem még plusz taszitd (toltéstdl fliggetlen) erdk is miikddnek. Ezek a legegyszerlibben valamilyen

hatvanyfiiggvénnyel irhatéak le:

A
E;m!,mszr’rr}u = (3)
Ty

ahol: A - kristalyszerkezettSl fligg§ aranyossagi tényezS; n - Kkristadly merevségére jellemz$ szam,

ami pld. NaCl-ra: n=9,4).
4. A potencialis energia

Ezzel az z-edik ésj-edik ion kozotti potencidlis energia:

E +FE =

poty — T poty pot,vonzd;
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alakba frhat6, ahol ,,-"jel akkor érvényes, ha O, -edik ion t6ltése a Q;-edik ionéval ellentétes és ,,+" jel

akkor, ha (; -edik ion t6ltése a O;-edik ionéval megegyezd.

Az 7-edik ion potencidlis energiajat a kovetkez6képpen szdmithatjuk:

El A 1@
Epor" = Z EPOF.; = r” iz—'-— es r!'.f' == pr,r R (5)
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ahol: R - alapesetben az R rdcsdllandét jelenti (1. dbra).

Az r;-t behelyettesitve a (5)-be és dtalakitva kapjuk, hogy:

_4 1 0
Epa, —F'f‘*‘;"};'a (6)
ahol: A:ZL” és a:Z(i)i (Madelung-allandé NaCl-rax=1,747558). (7

P if F P i

i gl

LA és ,,a” kozott (a levezetések mellGzése nélkiil) a kovetkezd kapcsolat 4ll fenn:

j‘.A:_l-.Qh'a. 6"" )
k n

A (8)-at visszahelyettesitve (6)-ba kapjuk, hogy:

_Qa Ry ,[1_1]
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Behelyettesitve az ismert dllanddkat NaCl-ra kapjuk, hogy:

EPG"; IR:;Q,

=-1,28-107%J (10)

vagyis az NaCl kristalyracsban egy ion potencidlis energiaja: -1,28 E-18 J.

5. Szamitas és kovetkeztetés

Vizsgéljuk meg az eléz8 képletben felhasznalt o konstans (1,747558) szamitasi modjat NaCl-

ra. irhatd, hogy:

1 42 3 2 5 6

a= Z(ﬂi =8 B S A e G-BARSHA62-3+10733 13856+ . (13)
o

Vagyis: egy vizsgélt ionnak a kristdlyrdcs belsejében egy racstavolsagra 6 vonzéd (ellentétes toltésii)

szomszédja van, \/5 racstavolsagra 12 taszitd (azonos toltésti) szomszédja van, \/g racstavolsagra 8

vonzé szomszédja van, 2 racstdvolsagra 6 taszitd szomszédja van, stb. Ha a sort tovabb folytatjuk az

tapasztalhatd, hogy a konvergencia igen szegényes, de létezik hatarérték. A feladat tovdbbi része a

szamitogépi szimuldcid, amelyet e konferencia masik cikkében foglaltuk Ossze [3] és egy lehetséges

szimuldciét mutat az ott k6zolt 1 .-2. dbra.
A kutatdomunkankat OTKA T030668 és OTKA F019105 (Budapest) tdmogatdssal végezziik.
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