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Abstract. Computer test-simulation of microcutting of ion-crystals. For machining, ultraprecision machining is
increasingly preferred to grinding, for the previous has better productivity, and in certain cases dimension and
shape accuracy as well as the strict requirements to the surface quality can more easily be assured. Creation and
verification of such a chip separation theory that is able to describe the most important phisical, mechanical
processes during the ultraprecision machining taking the effect of the tool and workpiece matéridi, texture, type
of crystallization, geometry and wear, as well as the effects of the technological conditions int§ consideration.
With the aid of computer simulation to give a statistical estimation of the changes occuring on the workpiece and

tool, of the probable mechanical and geometrical properties, of the development of the cutting force, etc.

1. Bevezetés

Mikroforgdcsolds energetikai viszonyainak, kialakuld forgdcsolderdk, forgdcsoldasi hémérséklet és
feliiletérdesség elGzetes szamitasdhoz szimulaciés modelleket dolgoztunk ki. A modell alapjat a
potencidlis meghatdrozédsa jelenti, amit e konferencia masik elSaddsaban foglaltuk oOssze [1]. A
szimulaciénal a szerszam és a munkadarab szerkezetébdl indulunk ki. A forgicslevalasztas folyamatat

atomi szintekrél modellezziik. A program folyamatdbrajat az 1. dbra mutatja be [2].
2. NaCl IONKRISTALY PROBA-SZIMULACIOJA

A potencidlis energia szdmitdsara vonatkozé oOsszefiiggésekkel kibGvitve a szimuldciés programot [1]
és az iddigényes szimuldcidt elvégezve azt tapasztaltuk, hogy a program induldsakor a generalt
hibatlan NaCl kristalyracs (L. 1.-2. dbra) 4ll el§. A kiinduldsi dllapotbdl [1] (2. dbra) lathat6, hogy 729
db. (9x9x9) ionbdl all a munkadarab (L egyenl$ oldalu kocka, ill. hatszog). A sotétsziirke pontok az
Na ionokat jeloli, a vildgossziirke a Cl ionokat, mig a fekete pontok a gyémant szerszdm ionjait

mutatjadk. A gyémantkést x®=45°-os fGéi-elhelyezési szoggel alakitottuk ki (az abrajobb alsé sarka). A
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szimulacids idS elSrehaladdsdval a kristalyrdcs fokozatosan szétesik még azelStt, mielStt a gyémant

szerszam elérné a kristaly feliiletét (3. abra).

A-A
«,, metszet

Maegfogott ionsik

Megfagott
innsik

.Cl - Na -Cl " v

1 .-2. abra Az NaCl kristalyracs és a gyémant 3. abra Az NaCl kristalyracs 1000 szimulacids

szerszam a szimulacié kezdetekor Iépés utan

A 3. 4brabdl liathatdé, hogy kb. 1000 szimuldcids 1épés megtétele utan (ami
hozzavetSleg 0,01 ns-nak felel meg) a kristdlyracs nem tartja meg eredeti alakjat, hanem
szétesGben van anélkiil, hogy a szerszdm a kozelébe Kkeriilt vagy behatolt volna. A kovetkezd

4. 4bra a 3. dbrdn 4dbrdzolt helyzetet az YZ sikkal elmetszve és kinagyitva mutatja (A-A

metszet).

A-A
metszet

1Megfog0tt ionsik

4. abra Az NaCl kristdly YZ sikkal parhuzamos metszete

A metszeten is lathatjuk, hogy az eredeti egyszer(i kobos kristalyrdcs nem marad meg, hanem
valamilyen madsfajta, szabdlytalannak tin$ kristalyszerkezetbe megy at. Az eredeti kristdlyszerkezet
valészintileg a kovetkezS okok miatt nem marad meg: (1) Az alkalmazott potencial fliggvény nem irja
le megfelelGen a kristalyracs viselkedését; (2) A kristaly feliiletén elhelyezked$ ionok helyzete nem

megfelel§en stabil; (3) A szimuldciéhoz kevés iont vettiink figyelembe.
3. Az alkalmazott potencialfiiggvény feliilvizsgalata

Az [1] cikkben bemutatott (8) potencialfiiggvény sokféle bGvitett valtozatanak [2] kiprobalasa
sem hozott elfogadhaté eredményt (pl.: befolydsold paraméterek modositdsa, mint az pl. r,, vagy a

taszitéer6k elhanyagoldasa A=0 mellett, stb.). A kristdly ionjainak jelent8s része (a méar eredetileg
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rogzitett - megfogott - ionok (3. és 4. abrak) kivételével) tovdbbra sem tartja meg egyensulyi
rezgéskozéppontjanak helyét. Feltételezziik tehat, hogy a kristdlyracs szétesését, dtalakuldsat olyan

mas tényezdk befolyasoljak, melyek hatdsat eddig nem vettiik figyelembe.

4. A kristalyracs feliiletén elhelyezkedé ionok stabilitisanak vizsgalata

Vizsgiljuk meg az [l]-ben kozolt (6) potencidl fiiggvény felhasznalasaval és az 1.-2. 4bra
segitségével az NaCl kristalyracs belsejében (2I-es ion), egy kristaly feliileten (7-es ion), egy kristaly
élen (23-as ion) és egy kristaly sarokpontban elhelyezett (11-es ion) ion potencidlis energidjanak

alakulasat.

Az 5. &bran lathatjuk, hogy a 3x3x3-as kristalyracs (L. [1] 1. dbra) kozéppontjdban 1évS ion
(2l-es ion) egyensulyi helyzete megegyezik az elméleti helyzettel (x=2,81e-10 m; y=2,81e-10 m;
z=2,81e-10 m). Ez aztjelenti, hogy a szimulacié meginditdsa utdn az eredeti helyre generalt 21-es ion
egyéb erGhatasok nélkiil (pld. gyémant szerszam) az egyensulyi rezgéshely koriil fog rezegni. Lathato,
hogy az egyenstlyi helyzetben -1,18*10"" J a vizsgalt ion potencidlis energidja a megfigyelt
kristdlyrdcsban, mig az elméleti titon kapotté -1,28*%107"* J (12-es ion). A kiildnbség annak tudhaté be,
hogy az 5. dbra eredménye nem végtelen sok ion , hanem ,,csak” 26 szomszéd figyelembevételével

készilt (egyébként jo kozelités).

Kristily belsajében 1&v8 lon p E 4)inak viltozdsa az
egyensilyi helyzethd| itva 26 éd)

20648 ¢

Patencidlis energia [J]
2 B
7 m
B &

W

5. dbra Az NaCl kristaly belsejében 1évS ion potencidlis energidja

A 6. dbran lathatjuk, hogy a 3x3x3-as kristalyracs egyik lapjan 1évé ion (7-es ion) egyenstlyi
helyzete nem egyezik meg az elméleti helyzettel (x=5,62¢e-10 m; y=2,81e-10 m; z=2,81e-10 m). Ez
azt jelenti, hogy a szimuldcié meginditasa utdn az eredeti helyre generalt 7-es ion egyéb erShatdsok
nélkiil is (pld. gyémant szerszam) elhagyja az eredetileg generdlt egyensulyi rezgéshelyét. Lathatd,
hogy az igazi egyensulyi helyzetben (x=6,52e-10 m; y=2,81e-10 m; z=2,81e-10 m) -9,55* 10"°J a
vizsgélt ion potencidlis energidja a megfigyelt kristdlyrdcsban (17 szomszéd figyelembevétele esetén:
2,3,5,6,8, 11, 12, 13, 15, 17, 18, 20, 21, 23, 24, 26, 27). Ez abszolit értékben kisebb, mint a

kristalyracs belsejébe 1évsé.
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Kristily lapiin l&vd jon p il sditordsa az egy
/] 8l itva (17

Potancilts fnerin L)
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6. dbra Az NaCl kristaly lapkozepén 1évé ion potencidlis energidja

A kristalyrdcs egyik élén (pld.: 23-as), illetve egyik sarkdn 1évS (pld.: 11-es) ion vizsgdlata a 6.
abran kozolt jelleggorbéhez hasonld fliggvényt adott.

5. Kovetkeztetések

Az elébbiekbl8l mar elméleti Uton is megallapithatd (szimuldcié nélkiil), hogy a szimulacid
kezdetén generalt idedlis kristalyracs egyéb erShatasok nélkiil is elkezd a kiils§ feliiletein tagulni, ami
maga utan vonja a belsd feliiletek kifele torténs elmozdulasat is. Lathatjuk tovabba a figyelembe vett
ionszamokbdl és az elméleti és szamitasi potencidlis energidk kiilonbségbdl, hogy eltérések
tapasztalhatéak. Feltételezésiink szerint a figyelembe vett szomszédok szdma nagymértékben
befolydsolja az eredményt. Valdszinli, hogy ha tobb szomszédot vesziink figyelembe a szamitds soran,

akkor pontosabb és stabilabb eredményeket kapunk. Ez egy kovetkez8 publikacid témadja lesz.

A kutatast az OTKA F019105 és OTKA T030668 (Budapest) tamogatasaval végezzik.
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