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Abstract. Calculation of potencial 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 # 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 (MDS).

Osszefoglalas: Uj anyagok fejlesztései alkalmazkodnak a miiszaki és gazdasagi kovetelményekhez. A
hagyomdnyos anyagokkal kapcsolatos technoldgiai kutatdsok a csucstechnoldgiai ipari kovetelmé-
nyekkel tesznek eleget. A korszer(i, 1j anyagokkal szemben kiilonleges kovetelményeket tdmasztanak
(pl. hé- és korrdzidallosag, nagy szivossag és keménység). Az ultrapontossdg igénye a forgacsleva-
lasztds megbizhatd kovetését és szabdlyozasat igényli. Az Un. szubmikron pontossagu technoldgidk
(ultraprecizids forgacsolds, nanotechnoldgiak) nélkiilozhetetlenné valtak. Fémek mellett egyre gyak-
rabban nem fémes anyagokat (pl. iiveg, keramidk) kell megmunkalni. A levéalasztott forgacs kereszt-
metszetek um2 keresztmetszetliek. A forgdcsoldsi folyamatot végeselem (FEM) moddszerével, atom és
molekularis dinamikai szimuldciéval tudjuk csak szimuldlni.

1. Bevezetés

A [3-4] publikacidinkban a réz egykristily forgdcsoldasaval kapcsolatos elméleti szamitdsokat és az
elvégzett proba-szimulacidkat targyaltuk. Lathattuk, hogy a molekularis dinamikai szimulacié (MDS)
eredményei a szakirodalomban taldlhatokkal jé egyezést mutatnak. Altaldban a kisérleti
mikroforgacsolds koltségei magasak, ezért a réz egykristalyok helyett a viszonylag olcsobb ionkrista-
Iyok (pl. NaCl, KCI) beszerzését, illetve azokon végezhets ellendrzé kisérleteket tervezziik, de ehhez
alkalmassa kellett tenniink molekuldris dinamikai szimuldciés programot. Ezzel kapcsolatos részfel-
adatok megoldasat mutatjuk be. Az [5, 6] publikdcidkban foglalkoztunk NaCl ion-egykristdly potenci-

alis energiajanak szamitasaval, igy erre itt részletesen nem tériink ki.
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2. NaCl Ionkristaly minimalis ionszimanak meghatarozasa a szimulaciohoz

Vizsgaljuk meg, hogy mekkora minimalis szomszédszam kell ahhoz, hogy a szamitasok soran kapott
potencidlis energidk és er6hatdsok ne valtozzanak szamottevéen a szomszédok szdmanak novekedésé-
vel. El8szor a kristdly térkozepén, majd a kristdly lapkozepén, a kristaly élkozepén és végiil a kristaly
sarokpontjaban 1évé ion potencidlis energidjit és a rahatd erSt fogjuk vizsgdlni a figyelembe vett

szomszédok szamanak novekedése fliggvényében (L. [5] 1. dbra 316. oldal).

Ty

Az NaCl kristdly térkozepén 1évé ion vizsgélatai és a szamitégépi futtatdsok a [6] alapjan torténtek.
Ezek utdn végezziik el az elemzéseket a vizsgalt iontdl 75 racstdvnyi tdvolsdgon beliil 1évé ionok fi-

gyelembevéte 1ével.

Az 1. 4bran a kristaly kozepén elhelyezkedd és az egyensulyi helyzetbdl kissé kimozditott iontdl vald
relativ rdcstdvolség flggvényében az F, erd van feltlintetve (F, és F, er6k ugyanilyen lefutdstak). Lat-
hatjuk, hogy kicsiny (0,005; 0,005; 0,005) nm-es (kb. 1/32-ed racstavolsdgnyi NaCl egykristaly eseté-
ben) kimozditisndl a szomszédok szaméanak alakuldsa fliggvényében eleinte jelentds ingadozasok

vannak.

Az Fx X irdnyh er alakuldsa az ion alaphelyzetében és abbol kissé

kimozditott helyzetben (tér)
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1. 4bra. Kristaly kozepén 1évé ion kitéritése

Lathatd, hogy az egyensulyi helyzetébdl kissé kimozditott iontdl kb. 40 racstavolsdgon beliil 1évS
szomszédok figyelembevételével viszonylag jo konvergencia tapasztalhatd, de lathato az is, hogy ez a
konvergencia igazabdl a 75 racstavolsagon beliil 1évSé szomszédok figyelembevétele esetén kezd erd-
sen konvergalni. A diagram els részébdl lathatd, hogy tul kevés szomszéd figyelembevétele esetén
nem csak a vizsgdlt ionra hatd erék nagysaga nem konvergens, de még az erd irdnya sem. Ez azt jelen-
ti, hogy ha példdul nem 2, illetve 4 racstdvolsagon beliil 1évS ionok hatasat (-1,84E-09 N), hanem 3

racstavolsagon beliil 1évS ionok hatéasat (1,15E-09 N) figyeljiik, akkor pontosan ellentétes iranyu erék

hatnak a vizsgélt ionra. Nyilvdn a negativ er$ irdnya a jé, hiszen az egyensulyi helyzetbdl pozitiv x
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irdnyba mozditottuk ki az iont 0,005 nm-rel, tehat nyilvan negativ irdnytl erének kell azt visszajuttatni
az eredeti igazi egyensulyi helyzetébe (x=0 nm). Vagyis, ha tigy gondolnank, hogy névelni szeretnénk
a pontossagot és ezért a szomszédok szamat, akkor a legegyszer(ibbnek tlinne, ha a 2, 4 és 3 racstavol-
sag kozott 1évEs ionok hatdsat is figyelembe vennénk. Ekkor azonban lathatjuk, hogy nemhogy ponto-
sabba, hanem még pontatlanabbd tennénk a szimuldcidés modellt, hiszen pozitiv iranyba indulna tovabb
a vizsgélt ion, még jobban eltavolodna az egyensulyi (0;0;0) helyzetétSl. Ezért nagyon fontos egy
olyan alsé, minimalis szomszédszdm megtaldlasa, melynél mar biztosan tudjuk, hogy az erd irdnya jo

és elfogadhaté nagysagu a konvergencidja.

A 2. abran a vonzd (x jelek) és taszitd (o jelek) szomszédok szama van feltiintetve a vizsgalt iontdl
val6 adott relativ racstavolsag fiiggvényében. Lathatjuk, hogy 40 racstdvolsagon beliil 1év6 szomszé-
dok figyelembevétele esetén 263114 db. szomszéddal kell szamolni (vastag vonal), tehat minimélisan
ekkora ionszamu ionkristalyt kellene modellezni, de a pontosabb 75 racstdvolsdgon beliil 1év6 szom-

szédok figyelembevétele eseten mar majdnem 18 millié ion modellezését kellene elvégezni a Kristaly

belsejében 1évé ion esetén.

Alaphelyzetben |évd referencia ion taszitd és vonzo szomszédainak
alakuldsa a kristalyracsban (tér)
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1. 4abra. A relativ rdcstavolsdg és a vizsgalt ion szomszédainak szdma

3. Kovetkeztetések

A térkozéppontban 1évS ionra hatd erdk és szomszédszamok elemzéséhez hasonldan a lapkozépen, az

élkozépen és a sarokpontban 1évé ionokra haté erdk és szomszédok elemzését elvégezve a kovetkezd

eredményt kapjuk (1. tablazat):

A szomszédos ionok szdma az ion kristalyracson beliili helyzete szerint 1. tablazat
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Szomszédos ionszam | Szomszédos ion-
40 szam 80
riacstivolsagon beliili szomszédok figye-
lembevétele esetén

Ion helyzete

Tér kozepi 263 114 1 800 000
Feliilet kozepi 138 100 900 000
El kozepi 71 062 450 000
Sarki 35675 230 000

A tablazatbdl lathatd, hogy, ha ,,csak” a 40 rdcstavolsigon beliili szomszédok hatdsat vessziik figye-
lembe a szimuldcié sordn, akkor is minimum 263 ezer ion mozgisidnak szimuldlasat kell elvégezni
ahhoz, hogy elfogadhaté konvergens szimulaciéhoz juthassunk az ionkristaly barmely pontjaban elhe-
lyezked$ ion esetén. A sarkokon lithatdéan kevesebb szomszéd figyelembevétele is elegend$ lenne
(~36 ezer ion), de minden ionnak ugyanannyi szomszédjit vessziik figyelembe a szimuldcié sordn,

ezért a legnagyobb minimalisan sziikséges ion-szomszédszamot kell figyelembe venni.

Pillanatnyilag még nem sikertilt értékelhetS szimuldciét végezni a NaCl ionkristalyra, ezért a szimula-
ciét igazold forgacsolasi kisérletek elvégzésére sem kertilhet sor. Az eddig elvégzett kutatds eredmé-

nyei azonban biztaté alapot adnak arra, hogy a kutatdst tovabb folytassuk komolyabb szamitdgépi

kapacitds bevondasaval.

A kutatast az F019105 és a T030668 szami OTKA tdmogatdsaval végeztiik.
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