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1. FPU problém s kubickou nelinearitou v pohybové rovnici
(modifikace programu fpu2.m)

Ve cviceni jsme studovali vliv nelinearity na numerické feseni pohybovych rovnic. Konkrét-
né jsme se zabyvali Fermi-Pasta-Ulamovym (FPU) problémem s kvadratickou nelineari-
tou, tj. kdy pohybova rovnice pro vychylky 1D oscilatoru ma tento tvar:

U= ('LLZ'+1 — 2714 + 'U,Z',l) + o [(uiﬂ — 'U,Z')2 — (UZ — ui,1)2} s (1)

kde a byl jedinym parametrem. Cilem tohoto zadani je modifikovat shora uvedeny pro-
gram pro studium FPU problému s kubickym nelinedrnim ¢lenem, tj. kdy pohybova rov-
nice ma tento tvar:

U= (Uip1 — 2u; +wi—q) + B {(Ui-i—l — ;) — (u; — Ui—1)3} : (2)

Reste tuto rovnici numericky pro 8 > 0 (vade volba) a sledujte, které médy vibrace jsou
vybuzeny. Jaké jsou jednotky koeficientu av a 87 Jak se méni feSeni rovnice s kvadratickou
a kubickou nelinearitou pro numericky stejné hodnoty « a 57
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2. Parti¢éni funkce 2D a 3D Isingova modelu na &tvercové (kubické) mftizce
(teoretické odvozeni)

V prednasce jsme si ukazali odvozeni partiéni funkce 1D Isingova modelu,

H = —JZSZ'S]' s (1)
(ig)

na fetizku spinu se stejnou vzdéalenosti sousedu. Ziskali jsme vztah
7y = 2cosh™ BJ [1 4 tanh™ 3.J] , (2)

kde 8 = 1/kgT, N pocet spinu a J koeficient vyménné interakce. Cilem tohoto zadén{
je odvodit partiéni funkce Z; a Z3 2D a 3D Isingova modelu na étvercové (kubické)
miizce za predpokladu, ze kazdy spin interaguje pouze se svymi nejbliz§imi sousedy.
Vsechny tii particni funkce zapiste jako jeden vztah, ve kterém bude vystupovat d (di-
menze problému). Do jednoho obrazku vykreslete zdvislosti In Z; (d = 1, 2, 3) jako funkce
BJ(= J/kgT) pro N = 1000. Komentujte, jak se vzajemneé lisi (piip. nelisi) a proc.
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3. Fazovy diagram 2D Isingova modelu na ¢tvercové miizce s vlivem pole
(modifikace programu ising2pd.m)

Ve cviceni jsme si ukazali, jak lze ziskat zavislost magnetizace 2D Isingova modelu na
teploté. Cilem tohoto zadani je zmapovat fazovy diagram 2D Isingova modelu v zavislosti
nejen na teploté, ale také na sile magnetického pole. Pro zopakovani, celkova energie
(Hamiltonién) feromagnetického Isingova modelu je

H=-J> s;si—h>_ si, (1)
(i) i

kde J > 0 a druhy ¢len predstavuje cast, kterou je tireba do programu dodélat. Zde
h > 0 predstavuje energii vnéjsiho magnetického pole. Proved'te sérii simulaci pro riuzné
hodnoty h a pomoci modifikovaného programu nahote zjistéte odpovidajici T, (uvazujte,
7e T, odpovidd primérné magnetizaci spinu m = (1/N)¥Y s, = 0.5). Jeden bod uz
méate (pro h = 0). Nakreslete graf h vs. T, zakreslete kritickou ¢dru a pojmenujte fize ve
dvou ziskanych oblastech.
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4. Isingiv model s interakcemi mezi prvnimi a druhymi sousedy
(modifikace programu ising?2.m)

Hamiltonian Isingova modelu s interakcemi mezi axialnimi druhymi sousedy (tzv. ANNNI
azial next nearest neighbor interactions model) je definovan jako

H=-J Z(Si,jSiJrl,j + Si,jsi,jJrl) —Jo Z Si,5Si,j+2 (1)
(i.4) (i.5)

kde s;; je hodnota spinu na pozici 4, j ctvercové miizky, J; > 0 a J, < 0. Opét bu-
deme predpokladat, ze kazdy spin muze nabyvat pouze hodnot +1. Za teploty 0 K bude
potencidlni energie minimalni, pokud oba ¢leny Hamiltonidanu budou soucasné zaporné
a maximalni mozné v absolutni hodnoté. K tomuto dojde, pokud spiny na sousednich
atomech budou mit souhlasnou orientaci (prvni ¢len) a zaroven spiny na druhych souse-
dech “nad sebou” budou mit opa¢né orientace (druhy ¢len). Tyto podminky se samoziejmé
vylucuji, coz vede ke geometrické frustraci, ktera se promitne do rozlozeni spint na studo-
vané miizce. Vasim tkolem je studovat rozlozeni spinti v tomto modelu na miizi 128 x 128
za teplot T = {0,0.5,1}J;/kp pro k = —Jy/J; = 0.6 podobné, jako jsme to udélali ve
cviceni pro standardni 2D feromagneticky Isingtiv model.
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5. Numericka integrace funkce jedné proménné generovanim nahodnych ¢&isel
(modifikace programu rndpi.m)

Modifikujte tento program tak, aby byl schopen numericky integrovat jakoukoliv funkci
jedné proménné f(z) mezi predem zndmymi hodnotami x; a x5 a za predpokladu, ze mezi
témito body nepfesdhnou funkéni hodnoty predem dané meze fiin a fiae (vase volba).
Abyste ukézali, Zze tento program funguje, ur¢ete hodnotu integralu

= Inx dx (1)
a srovnejte ji s analytickym fesenim. Nacrtnéte zavislost hodnoty I na poctu generovanych

ndhodnych éisel (sta¢i par bodu). Kolik ndhodnych ¢isel je tteba k urceni I na étyfi
desetinna mista?



Ustav materidlovych véd a inzenyrstvi

Fakulta strojniho inzenyrstvi VUT v Brné

FAKULTA MODELOVANI MATERIALU II
STROJNIHO

INZENYRSTVI Akademicky rok 2018/2019

Jméno a prjment: .......cccccciiiiiiiiiiiiin

Datum: oo,

6. Teplotné aktivovana reorientace spinu magnetické nanocastice
(implementace v Matlabu)

Jednodoménové magnetické nanocastice se skladaji z atomu se souhlasné orientovanymi
magnetickymi momenty. Pro studium magnetického chovani se takova castice povazuje za
jednu nedélitelnou velkou ¢éstici s orientaci spinu, ktery muze byt bud 1 nebo |. Necht
je celkova energie takové castice dana vztahem

E = —Asin’0 — H , (1)

kde A > 0, 6 je orientace spinu a H je magnetické pole. Pro nulové magnetické pole
(H = 0) ma tato funkce dvé ekvivalentni minima, kde § = —7/2 odpovida spinu | a
0 = +m/2 spinu 1. Jediné maximum odpovidd # = 0 (tj. spinu —). V piipadé nenu-
lového magnetického pole je pro preklopeni spinu ze stavu | do stavu 1 (a zpét) potieba
prekonat energetickou bariéru, kterd zavisi na velikosti magnetického pole H, a také na
sméru preklopeni! Nakreslete funkei nahote pro H = 0 a H/A = 0.3 (pro jednoduchost
uvazujte A = 1). Jak velkd je energetickd bariéra pro preklopeni spinu ze stavu 1 do |?
Jaka je energeticka bariéra pro preklopeni spinu opacnym smérem?

Casova zména pravdépodobnosti PT, Ze m4 ¢stice spin 1, je uréena tzv. Master rovnici

(Master equation):
dP?

dt

kde 147" = vyexp(—AE*?/kgT) je frekvence, se kterou dochdzi k pieklopeni spinu ze

=(1— pT)VifT _ pTUTﬂ, (2)

stavu a do stavu b (ty jsou bud 1 nebo ), t je ¢as a 1y je maximdlni frekvence preskoku.
Rovnice (2) uz obsahuje podminku, Ze spin muze byt pouze ve stavu 1 nebo |, takze
P+ P+ = 1. Napiste program v Matlabu, ktery simuluje ¢asovy vyvoj PT pomoci diskre-
tizované rovnice (2) pro dané hodnoty H/A a absolutni teplotu T'. Po diskretizaci bude
vpAt uddvat “mobilitu”, jak jsme se o nf bavili v pfedndskéach. Studujte ¢asovy vyvoj P'
pro danou poc¢ateéni podminku PT = 0.5 (tj. 50% pravdépodobnost, Ze spin ¢dstice je 1),
H/A = {0,40.3} a dvé teploty kgT = {A,3A}. Jednd se o 6 vypoctu, které ukoncete
vzdy po stejném celkovém case t,,,.. Komentujte vase pozorovani.
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7. Algoritmus pro minimalizaci funkce N proménnych metodou FIRE
(modifikace rychlostniho Verletova algoritmu)

V roce 2006 publikovali E. Bitzek et al. ve Physical Review Letters zajimavou metodu
minimalizace funkce N proménnych, ktera je pro nékteré ilohy podstatné lepsi nez napt.
metoda konjugovanych gradientu. Vasim tikolem je precist si tento clanek (doddm v PDF,
jen 4 strany) a napsat funkci v Matlabu, kterd implementuje tuto metodu.

Jednd se o nasledujici kroky:

START:

Mame dany pocatecni pozice (x), rychlosti (v) a funkeci E(x), kterou chceme minimalizo-
vat. Toto muze byt kterdkoliv z funkei, o kterych jsme se bavili (Rosenbrock, Himmelblau)
nebo energie soustavy interagujicich ¢astic (viz. molekuldrni statika/dynamika). Uvazujme
tyto doporucené parametry metody FIRE:

(Nmins fines faees Qstarts fo) = (5,1.1,0.5,0.1,0.99) . (1)

Zatnéme v ¢ase t = 0 s vami zvolenym c¢asovym krokem At. Uvazujme a = «gqrt,
Fiop = 0.0001 a zvolte si maximalni krok At,,qz-

ALGORITMUS:

FO: Urcete F = —VE(x), coz bude vektor se stejnym poctem prvku jako x. Pokud je
|F'| < Fyy, nasli jsme lokdlni minimum a algoritmus ukon¢ime. Pokud ne, pokracujeme
dal...

F1: Urcete projekci P = F - v

F2: Nastavte rychlosti v := (1 — aw) 4+ aF|v|, kde F' je jednotkovy vektor

F3: Pokud P > 0 a pocet kroku od iterace, kdy P bylo naposledy zaporné, je vétsi nez
Nonin, zZvétsete casovy krok na At := min(At fine, Atimas) @ nastavte o := af,

F4: Pokud P < 0, zmensete ¢asovy krok na At := At fy.., vynulujte rychlosti (v = 0) a
nastavte o = Qgpart

F5: Upravte pozice « := x + vAt + F/(2m)(At)?

F6: Skok zpét na FO
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8. Konstrukce simulaéniho bloku A12 struktury a-Mn
(modifikace programu mkxtal.m)

Krystalova struktura a-Mn (A12) je jedna z nejkomplikovanéjsich struktur elementarnich
prvku v periodické tabulce. Najdéte na internetu tuto strukturu, urcete pocet atomu na
jednotkovou bunku a zkonstruujte simula¢ni blok tohoto materidlu definovanim transla¢nich
a bazovych vektoru. Implementujte tyto parametry do programu mkxtal .m. Zobrazte tuto
strukturu v Matlabu, AtomEye, JMol nebo Ovito pomoci nékolika charakteristickych po-
hledu.
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9. Simulace heteroepitaxe argonu na substratu s trojihelnikovou symetrii
(molekuldrn{ statika v programu LAMMPS)

Ze studia Lennard-Jonesova potencidlu vite, ze zdkladni stav argonu ve 2D odpovida
trojuhelnikové mftizce, v niz kazdy atom ma 6 nejblizsich sousedu. Vasim tkolem je stu-
dovat rozhrani mezi filmem Ar a substratem (jinym materidlem trojihelnikové struktury),
ktery ma ale mensi miizkovy parametr. Zkonstruujte blok atomu trojihelnikové mrizky
tak, aby nejblizsi vzdalenost mezi atomy byla 0.8r., (r¢, je rovnovazna vzdalenost nej-
blizsich sousedu ve skutetném Ar — znate z prednasek). Velikost bloku v horizontalnim
sméru bude min. 50 jednotkovych bunék. V dolni ¢asti bloku bude vertikalné cca 5 jednot-
kovych bunék, které budou predstavovat substrat a tyto atomy se tedy nebudou béhem
relaxace pohybovat (piikaz fix s parametrem setforce). Ostatni atomy v horni ¢asti
bloku (cca M jednotkovych bunék) predstavuji film a tyto se budou béhem relaxace po-
hybovat. Proved'te relaxaci této konfigurace pomoci molekuldrni statiky pro M = {5,20}.
Uvazujte periodické okrajové podminky v roviné rozhrani a volné povrchy v kolmém
sméru. Zobrazte zrelaxovanou strukturu, kde barvy na atomech odpovidaji jejich energiim.
Pozorujete néjaky rozdil ve struktutre rozhrani mezi filmem a substratem pro mala a velka
M?
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10. Simulace struktury bivakance v médi
(pouziti programu LAMMPS)

Cilem tohoto zadani je urcit rozlozeni atomu v okoli bivakance v médi pomoci simu-
lace v programu LAMMPS za teploty 0 K s vyuzitim EAM potencidlu ulozeného v sou-
boru Cumishinl.eam.alloy. Simula¢ni bunika bude tvofena 4 x 4 x 4 jednotkovymi
FCC buikami s periodickymi okrajovymi podminkami ve vSech smérech a poc¢atecnim
mifzkovym parametrem a = 3.5 A. Nejdifve relaxujte tuto buiiku za konstantniho tlaku
p = 0, tj. umoznéte zménu tvaru a velikosti boxu (piikaz fix s parametrem box/relax).
Jaka je velikost rovnovazného mriizkového parametru, celkova energie bloku atomu a ener-
gie jednoho atomu? Poté odstrante dva atomy pomoci piikazu create_atoms — uvazujte
tti pripady, kde tyto atomy tvori:

e prvni nejblizsi sousedy
e druhé nejblizsi sousedy

e tieti nejblizsi sousedy

Relaxujte takto modifikovanou simula¢ni bunku za konstantniho tlaku p = 0 a pozna-
menejte si celkovou energii bloku atomu. Zobrazte takto ziskané struktury a komentujte
jejich charakter. Pro vSechny tti piipady nahote urcete formacni energie téchto bivakanci.
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11. Simulace struktury intersticialu v médi
(pouziti programu LAMMPS)

Cilem tohoto zadani je urcit rozlozeni atomu v okoli intersticidlniho atomu v médi pomoci
simulace v programu LAMMPS za teploty 0 K s vyuzitim EAM potencidlu ulozeného v
souboru Cumishinl.eam.alloy. Simula¢ni buiika bude tvofena 4 x 4 X 4 jednotkovymi
FCC buikami s periodickymi okrajovymi podminkami ve vSech smérech a poc¢atecnim
mifzkovym parametrem a = 3.5 A. Po vytvofeni této simulacni buiiky vlozte extra atom
— uvazujte tii pripady, kde tento extra atom je vlozen:

e mezi prvni nejblizsi sousedy
e mezi druhé nejblizsi sousedy

e mezi tieti nejblizsi sousedy

pomoci pifkazu create_atoms. Relaxujte takto modifikovanou simulaéni bunku za kon-
stantniho tlaku p = 0, tj. umoznéte zménu tvaru a velikosti boxu (piikaz fix s parametrem
box/relax). Zobrazte takto ziskané struktury a komentujte rozlozeni atomu a energie na
atomech v okoli intersticidlntho atomu. Pro vSechny tii pfipady nahote urcete formacni
energie téchto intersticialu. Ktera je nejmensi? Odpovida tato energie hodnotam urcéenym
pomoci prvotnich principu, které najdete v literatufe (na internetu)?
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12. Simulace struktury bivakance v molybdenu
(pouziti programu LAMMPS)

Cilem tohoto zadéani je ur¢it rozlozeni atomu v okoli bivakance v molybdenu pomoci
simulace v programu LAMMPS za teploty 0 K s vyuzitim Finnis-Sinclairova potencidlu dle
Acklanda a Thetforda ulozeného v souboru Mo.AT1.fs. Simulacni bunka bude tvotrena
4 x 4 x 4 jednotkovymi BCC bunkami s periodickymi okrajovymi podminkami ve vSech
smérech a po¢atecnim mifzkovym parametrem a = 3.0 A. Nejdifve relaxujte tuto buiiku
za konstantniho tlaku p = 0, tj. umoznéte zménu tvaru a velikosti boxu (piikaz fix s
parametrem box/relax). Jaka je velikost rovnovdzného miizkového parametru, celkova
energie bloku atomu a energie jednoho atomu? Poté odstrante dva atomy pomoci piikazu
create_atoms — uvazujte tii piipady, kde tyto atomy tvori:

e prvni nejblizsi sousedy
e druhé nejblizsi sousedy

e tieti nejblizsi sousedy

Relaxujte takto modifikovanou simula¢ni bunku za konstantniho tlaku p = 0 a pozna-
menejte si celkovou energii bloku atomu. Zobrazte takto ziskané struktury a komentujte
jejich charakter. Pro vSechny tti piipady nahote urcete formacni energie téchto bivakanci.
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13. Simulace struktury intersticialu v molybdenu
(pouziti programu LAMMPS)

Cilem tohoto zadani je urcit rozlozeni atomu v okoli intersticidlniho atomu v molybdenu
pomoci simulace v programu LAMMPS za teploty 0 K s vyuzitim Finnis-Sinclairova po-
tencialu dle Acklanda a Thetforda ulozeného v souboru Mo .AT1.fs. Simulacni bunka bude
tvorena 4 x 4 x 4 jednotkovymi BCC buiikami s periodickymi okrajovymi podminkami
ve vech smérech a pocdtecnim miizkovym parametrem a = 3.0 A. Po vytvofeni této
simulac¢ni bunky vlozte extra atom — uvazujte tii pripady, kde tento extra atom je vlozen:

e mezi prvni nejblizsi sousedy
e mezi druhé nejblizsi sousedy

e mezi tieti nejblizsi sousedy

pomoci piikazu create_atoms. Relaxujte takto modifikovanou simulaéni bunku za kon-
stantniho tlaku p = 0, tj. umoznéte zménu tvaru a velikosti boxu (piikaz fix s parametrem
box/relax). Zobrazte takto ziskané struktury a komentujte rozlozeni atomu a energie na
atomech v okoli intersticidlntho atomu. Pro vSechny tii pfipady nahote urcete formacni
energie téchto intersticialu. Ktera je nejmensi? Odpovida tato energie hodnotam urcéenym
pomoci prvotnich principu, které najdete v literatufe (na internetu)?
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14. Struktura nanocastice Cu
(molekuldrni dynamika v programu LAMMPS)

Cilem tohoto zadani je urcit rovnovazny tvar nanocastice Cu pomoci EAM potencialu
Cumishinl.eam.alloy. Konkrétné, napiste skript pro LAMMPS, ve kterém vytvorite ku-
lovou nanoéastici Cu s polomérem r = 10a, kde a = 3.615 A je rovnovézny mifzkovy
parametr. Tato ¢astice bude obsazena v periodickém boxu tak, aby atomy na povrchu
castice neinteragovaly se svymi periodickymi obrazy. Tuto ¢astici simulujte pomoci mo-
lekularni dynamiky v NpT statistickém souboru za dostatecné nizké teploty 1" a tlaku
p = 0 tak, aby nedoslo k sublimaci ¢astice, ale zaroven byla umoznéna difize atomu po
povrchu. Jaky tvar ¢astice zaujima a proc¢? K zodpovézeni druhé otazky najdéte v lite-
rature energie povrchu Cu, prip. Wulffovu konstrukei, a korelujte vase pocitacové simulace
s teoretickymi predikcemi.
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15. Celularni automat simulujici skluz v granularnich materialech
(modifikace programu glife.m)

Vasim cilem je modifikovat tento program tak, aby simuloval skluz zrn v granularnich
materialech anebo také skluz zeminy, pohyb laviny, apod. Tento celularni automat je po-
staven na nasledujicim jednoduchém algoritmu.

START:

Definujme 2D pole f(z,y) tak, ze f je vsude nula, pouze f(N/2,N/2) = oo, kde N je
sudy pocet bunék ve sméru x a y. Misto nekone¢na samoziejmé pouzijeme néjaké velké
pozitivni celé ¢islo.

ALGORITMUS:
V kazdé iteraci prochézime postupné vsechny bunky. Pokud f(z,y) > 4 tak:

flx,y) = flw,y) —4
flexly) = flzx1,y)+1 (1)
flr,y£1):=f(z,y+1)+1

To znamend, ze Ctyfi zrnka z pozice (x,y) sklouzla stejnomérné na vsechny sousedni po-
zice ve smérech x a y.

Simulujte tento automat na mfizce 64 x 64 po dobu nejméné 1000 iteraci. Po vykres-
leni prikazem pcolor pouzijte také caxis([0 5]) a colorbar, aby byla vidét struktura
kopecku pisku. Jak by se algoritmus nahote zménil, kdyz bychom chtéli simulovat neizot-
ropni skluz zeminy? Realizujte jednu simulaci s témito modifikovanymi pravidly a ukazte
rozdily oproti chovani modelu nahofte.
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16. Celularni automat pro simulaci epitaxe
(modifikace programu glife.m)

Cilem tohoto zadani je sestavit jednoduchy celularni automat pro simulaci epitaxe na jiz
existujicim substratu. V tomto zadani se nebudeme zabyvat tim, jaké jsou mrizkové pa-
rametry filmu a substratu, pouze velmi zjednodusenou kinetikou riustu. Zacneme tak, ze
si vytvorime 2D miizku 512 x 64 bunék s periodickymi okrajovymi podminkami ve sméru
x, ale volnymi povrchy ve sméru y. VSechny butiky budou zprvu obsahovat hodnotu 0. Ve
spodni ¢ésti bloku vytvofime 3 vrstvy, které budou obsahovat substrat (zménime jejich
hodnotu na 1). Hodnoty bunék budou: 0-neobsazeno, 1-substrat, 2-film.

Epitaxe filmu na povrchu tohoto substratu bude probihat pomoci nasledujicich pravidel:
e Nahodné vybereme bunku v prostoru nad existujicim substratem

e - Pokud tato bunka obsahuje hodnotu 1 nebo 2 a zaroven alespon jedna ze sou-
sedicich bunék vpravo, vlevo nebo nahote je volna, ndhodné zvolime jednu z téchto
volnych bunék a oznac¢ime ji hodnotou 2.

e - Pokud tato bunka obsahuje hodnotu 1 nebo 2, ale zddna ze sousedicich bunék
vpravo, vlevo ani nahote neni volna, pokracujeme.

e Opakujeme tento proces, dokud se film nedotkne horni stény simulovaného bloku.

Nezapomente, ze ve sméru z je simulace periodicka. Studujte epitaxni rust filmu na po-
vrchu substratu. Zobrazte nékolik jeho fazi.
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17. Morseuv interakéni potencial
(viz. pfednédska o Lennard-Jonesové potencialu)

Morseuv interakéni potencidl je jednim z parovych potencialu, kde energie interakce mezi
dvéma sousedicimi atomy zavisi pouze na jejich vzdalenosti. Je definovan takto:

V(r)y=D {1 — g Blr=ro) ? , (1)

kde D, 8 a ro umoznuji parametrizovat tento potencial pro konkrétni materidl. Morseuv
potencidl pro molekulu H, je popsan témito parametry: D = 4.75 eV, f = 1.93 A1,
ro = 7.41 pm. Vysvétlete vyznam jednotlivych parametru. Uvazujte stejnou cut-off funkeci
jako jsme pouzili v pripadé Lennard-Jonesova potencidlu. Uréete hodnoty parametru A a
B v této cut-off funkci za predpokladu, ze tato nahradi Morseuv potencial pro vzdalenosti
atomu r mezi 2.5r¢ a 3rg (pro r > 3ry budeme atomérni interakce ignorovat). Vykreslete
tento potencial v¢. cut-off funkce v Matlabu.
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18. Vliv vlastniho pretvoreni na mikrostrukturu feroelastického materialu
(modifikace programu twinning.m)

Pii studiu metod fazového pole jsme si ukézali, ze v piipadé Fe+30at.%Pd dochdzi ke
strukturnimu fdzovému prechodu 1. druhu z vysokoteplotni kubické faze do nizkoteplotni
tetragonalni faze. K tomuto fazovému prechodu dochéazi okolo 270 K. Cilem tohoto zadani
je studovat vliv tzv. vlastniho pretvoreni na charakter mikrostruktury u tohoto materialu
(veskeré parametry méte). Predpokladejte, Ze volna energie tohoto materialu je popséna
funkciondlem

F= /diB [fnop+fop+fgrad] ) (1)

kde jednotlivé komponenty tohoto integrandu jsou definovany vztahy:

A 5, As

Jnop = S aT 763
AT — T B C
for= PO ey ey By~ eyt Gy — et
K
fgrad = 72|V€2|2 (2)

a €9 je vlastni pietvoreni. Toto pole se vyuzivd napf. pokud chceme do simulace vlozit
deformaci zptisobenou defekty, kde by ale €9 bylo proménné (d4 se uréit z pole napét{ okolo
této dislokace). Nicméné, v tomto zaddn{ je €9 pro jedoduchost uvazovano jako homogenni.
Vasim tikolem je implementovat e do programu nahofe a realizovat tii simulace na bloku
128 x 128 — pro €3 = {0,+0.02}. Vsechny simulace ukoncete po stejném poctu iteraci.
Zajima meé hlavné prostorové rozlozeni parametru usporadani e;. Co by mohlo fyzikalné
zpusobit toto homogenni pole €3 v nagem pifpadé?
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19. Rozhrani mezi jednofazovym a dvoufazovym materialem
(modifikace programu twinning.m)

Pii studiu metod fazového pole jsme si ukézali, ze v piipadé Fe+30at.%Pd dochdzi ke
strukturnimu fdzovému prechodu 1. druhu z vysokoteplotni kubické faze do nizkoteplotni
tetragonalni faze. K tomuto fazovému prechodu dochéazi okolo 270 K. Cilem tohoto zadani
je modifikovat program twinning.m tak, aby bylo mozné studovat fazovy prechod v
Fe+30at.%Pd za piitomnosti druhého materidlu, ktery ale nemd zadny fazovy prechod.
Jinymi slovy se budeme zabyvat rozlozenim parametru uspotradani v blizkosti rozhrani
mezi jednofazovym a dvoufdzovym materidlem, kde toto rovinné rozhrani déli simulova-
nou oblast na dvé stejné velké oblasti. Oblast s jednofdzovym materidlem bude popsana
stejnymi elastickymi konstantami, jako Fe-Pd za 300 K (zddné cleny vyssich radu, tj.
B = C = 0). Dvoufazovy material bude popsan parametry Fe-Pd odpovidajicimi teploté,
ktera je vstupem do vypoctu, véetné nenulovych parametra B a C. V obou materidlech
bude pouzit gradientovy ¢len se stejnou velikosti koeficientu (viz. program nahote). Po mo-
difikaci tohoto programu, aby obsahovala moznost studovat rozhrani mezi jednofazovym
a dvoufdzovym materidlem, minimalizujte volnou energii za teploty 0 K, 100 K a 300 K.
Pro vsechny tii piipady komentujte ziskana rozlozeni parametru usporadani a rozlozeni
napéti.
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20. Draha minimalni energie pomoci metody Nudged Elastic Band
(modifikace programu neb.m)

Predpokladejte, ze energie dvou hypotetickych castic je popsdana Styblinski-Tangovou
funkci

1 2

521« — 1627 + 51;) (1)

E xlamQ

kde ;7 a x9 jsou pozice téchto dvou c¢éastic. Vasim tkolem je modifikovat program neb.m
tak, aby ho bylo mozné pouzit s funkei nahote. Otestujte, zZe funguje spravné tim, ze urcite
drahu minimélni energie mezi body (—3, —3) a (3, 3). Nejprve si tuto funkci ale vykreslete
v Matlabu nebo v jakémkoliv jiném programu (staci pro x; a xy mezi +5).
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21. Relaxace hexagondalni (wurtzite) struktury kovalentniho GaN
(pocitacova simulace v LAMMPSu)

Cilem tohoto zadéni je sestavit skript pro LAMMPS, ktery urc¢i celkovou energii a rovnovazné
miizkové parametry B4 (wurtzitové) struktury GaN. Jedn4 se o hexagonélni strukturu se
4 atomy na jednotkovou buriku (2 atomy Ga, 2 atomy N). Popis této struktury najdete na:
https://homepage.univie.ac.at/michael.leitner/lattice/struk/b4.html. K této
simulaci pouzijte Tersoff-Brennertuv potencidl GaN.tersoff. Relaxujte cely tvar bunky,
jak jsme si ukazali pomoci prikazu fix s parametrem box/relax a aniso za nulového
tlaku a urcete energii na jeden par atomu Ga-N a rovnovazné mtizkové parametry a a c.
Zobrazte tuto strukturu v AtomEye nebo Ovito v nékolika pohledech a popiste atomarni
typy. Jaké je vrstveni atomérnich rovin {0001}?
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22. Zatézovani izotropniho materialu s trhlinou v médu 1
(modifikace programu fem?2.m)

Uvazujte 2D izotropni materidl (podminka rovinné deformace) s trhlinou vychazejici z
povrchu kolmo na smér vnéjstho normélového zatizeni. Provedte diskretizaci studované
oblasti pomoci ¢tyithelnikovych izoparametrickych prvka (QUAD4). Pii diskretizaci je
nutné zjemnit déleni v okoli kofene trhliny. Na spodni sténé bude materidl vetknut bez
moznosti posuvu v jakémkoliv sméru. Na horni sténé aplikujte tahové vnéjsi zatizeni
(smérem vzhuru) v nékolika krocich a sledujte, jak se materidl deformuje. Pro konfigurace
ziskané pro dvé rozdilnad vnéjsi napéti urcete rozlozeni von Misesova napéti a identifikujte
nebezpecné misto.
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23. Zatézovani isotropniho ramu tlakem na horni sténu
(modifikace programu fem?2.m)

Uvazujte ram ve tvaru obraceného U s ostrymi rohy, ktery je zatizen na své horni sténé
rozloZzenym spojitym tlakem libovolné velikosti sméfujicim dolt. Provedte diskretizaci
studované oblasti pomoci ¢tyiihelnikovych izoparametrickych prvka (QUAD4). Na spodni
sténé bude material:

e vetknut bez moznosti posuvu v jakémkoliv sméru
e podepren proti posunuti ve vertikalnim sméru s moznosti posuvu v horizontalnim

smeru

Na horni sténé aplikujte tlakové zatizeni a sledujte, jak se materidl deformuje v obou téchto
piipadech. Pro stejnd aplikovand napéti srovnejte pro dvé ulozeni ramu (viz. nahote):
deformaci ramu, velikost maximéalniho von Misesova napéti a urcete nebezpecné misto.
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24. Extrémy a stabilita parametria usporadani pro fazovy pirechod 1. druhu
(viz. prednéska o metoddch fazového pole)

Fazové prechody 1ze velmi dobte studovat metodami fazového pole. Hlavnimi kroky jsou:
(i) identifikace parametru usporadéani, a (ii) formulace volné energie jako funkcionalu
tohoto parametru uspotradani, pricemz volna energie musi byt invariantni vzhledem ke
vSem operacim symetrie faze s vyssi symetrii. Oznacme tento parametr usporadani jako
n(x), coz je skaldrni funkce, kterd zavisi na pozici  na mfizi diskretizujici studovany
prostor. V piipadé fazového prechodu 1. druhu ma lokélni ¢ast funkcionalu volné energie

F[n] :/da: <§n2+in4+gn6> : (1)

kde o = ap(T—T.) a g > 0, B < 0,7 > 0. Odvod'te vztahy pro extrémy volné energie, tj.

tvar

extrémy jejitho integrandu f(n), a urcete pro jaké AT se jednd o minimum a maximum.
Vysvétlete tvar zavislosti f(n), kterou jsme si ukazali pro fazovy prechod 1. druhu v
prednésce. V ¢em se tato zavislost 1is{ od té pro fazovy prechod 2. druhu (tj. kdyz 8 > 0
ay=0)7
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25. Fazovy diagram Swift-Hohenbergova modelu
(modifikace programu sh.m)

Cilem této prace je urcit fazovy diagram Swift-Hohenbergova modelu pro ruzné hodnoty
parametru gy a « za predpokladu, ze e = 0.1. Konkrétné, realizujte sérii simulaci pomoci
programu nahofe pro ruzné hodnoty ¢y a o a pro kazdou kombinaci urcete numericky
rovnovazné pole 1(x). Identifikujte pozice kritickych ¢ar (kiivek?) které oddéluji domény
odlisnych fazi. Pro kazdou doménu zobrazte a pojmenujte charakteristickou fazi.
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26. Mapovani fazového diagramu PFC modelu
(pouziti programu pfc.m)

Ve fazovém modelu krystalu (PFC = phase field crystal) je zachovén integral parametru
usporadani (i) pres studovany prostor, kde v lze jednoduse pievést na hustotu hmoty
(p). Tento model zavisi na parametrech €, gy a vy, jejichz vyznam jsme si vysvétlili v
prednasce. Vasim tkolem je zmapovat fazovy diagram tohoto modelu zménou parametru
€ a 1y, pricemz gy a vSechny ostatni parametry nechte nastavené na hodnoty, které jsme
pouzili ve cviceni. Vysledkem vaseho snazeni bude diagram e vs. 1y, ve kterém identifiku-
jete (zhruba) pozice kritickych kiivek. Ke kazdé oblasti pridélite obrézek a pojmenujete
ziskanou mikrostrukturu.
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27. Simulace usporadavani hranovych dislokaci ve 2D izotropnim materialu
(novy program v Matlabu)

Cilem tohoto zadéni je napsat v Matlabu jednoduchy program pro studium uspotradavani
hranovych dislokaci v izotropnim materialu, pricemz vSechny dislokace se pohybuji po
paralelnich skluzovych rovindch rovnobéznych s osou z. Méjme dan pocet dislokaci NT s
Burgersovymi vektory ve sméru +x a N~ dislokaci s Burgersovymi vektory ve sméru —z.
Pro jednoduchost uvazujme, ze b = 1 a p = 1 (modul pruznosti ve smyku) v odpovidajicich
jednotkéach. Na zacatku zvolime pozice vSech dislokaci ndhodné, ale tak, aby vzdélenosti
skluzovych rovin ve sméru y byly 1. Pro kazdou dislokaci pak uré¢ime Peach-Koehlerovu
silu, kterda na ni pusobi diky ostatnim dislokacim, za predpokladu, ze mame periodické
okrajové podminky v x i y smérech (pro vypocet sil sta¢i uvazovat nejblizsi periodické
bunky v obou smérech). Pozice kazdé dislokace pak bude upravena podle:

x(t + At) = z(t) + YALF,(t), (1)
kde F}, je z-t4 komponenta Peach-Koehlerovy sily pusobici na dislokaci a t je simula¢ni cas,
ktery bézi od nuly. Studujte usporadavani dislokaci pro dvé rozdilné pocatecni podminky:

e N =N a N~ =0, tj. mdme pouze kladné dislokace
e Nt = N~ = N, tj. mame stejny pocet kladnych a zdpornych dislokaci

V obou piipadech zobrazte pocatecni pozice dislokaci (pozitivni a negativni dislokace
odliste barevné nebo rozdilnymi symboly) a jejich pozice po néjakém vétsim poctu iteraci
(v zévislosti na zvoleném poctu dislokaci). Komentujte, co pozorujete a pro¢, podle toho,
co vite ze 4. roéniku. Pro jednoduchost zanedbejte anihilace dislokaci.
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28. Simulace uspoiradavani sroubovych dislokaci ve 2D izotropnim materialu
(novy program v Matlabu)

Cilem tohoto zadéni je napsat v Matlabu jednoduchy program pro studium uspotradavani
sroubovych dislokaci v izotropnim materidlu, pricemz vSechny dislokace se pohybuji po
paralelnich skluzovych rovindch rovnobéznych s osou z. Méjme dan pocet dislokaci NT s
Burgersovymi vektory ve sméru +z a N~ dislokaci s Burgersovymi vektory ve sméru —z.
Pro jednoduchost uvazujme, ze b = 1 a p = 1 (modul pruznosti ve smyku) v odpovidajicich
jednotkéach. Na zacatku zvolime pozice vSech dislokaci ndhodné, ale tak, aby vzdélenosti
skluzovych rovin ve sméru y byly 1. Pro kazdou dislokaci pak ur¢ime Peach-Koehlerovu
silu, kterda na ni pusobi diky ostatnim dislokacim, za predpokladu, ze mame periodické
okrajové podminky v x i y smérech (pro vypocet sil sta¢i uvazovat nejblizsi periodické
bunky v obou smérech). Pozice kazdé dislokace pak bude upravena podle:

x(t + At) = z(t) + YALF,.(t), (1)
kde F}, je z-t4 komponenta Peach-Koehlerovy sily pusobici na dislokaci a t je simula¢ni cas,
ktery bézi od nuly. Studujte usporadavani dislokaci pro dvé rozdilné pocatecni podminky:

e Nt =N a N~ =0, tj. mdme pouze kladné dislokace
e Nt = N~ = N, tj. mame stejny pocet kladnych a zdpornych dislokaci

V obou piipadech zobrazte pocatecni pozice dislokaci (pozitivni a negativni dislokace
odliste barevné nebo rozdilnymi symboly) a jejich pozice po néjakém vétsim poctu iteraci
(v zévislosti na zvoleném poctu dislokaci). Komentujte, co pozorujete a pro¢, podle toho,
co vite ze 4. roéniku. Pro jednoduchost zanedbejte anihilace dislokaci.



Ustav materidlovych véd a inzenyrstvi

Fakulta strojniho inzenyrstvi VUT v Brné

FAKULTA MODELOVANI MATERIALU II
STROJNIHO

INZENYRSTVI Akademicky rok 2018/2019

Jméno a prjment: .......cccccciiiiiiiiiiiiin

Datum: oo,

29. Studium synchronizace vazanych oscilatorti v Kuramotové modelu
(novy program v Matlabu)

Kuramotuv model je jednim z nejjednodussich modelu, které umoznuji studovat spontanni
synchronizaci v nelinearnich systémech. Uvazujte N oscilatori, jejichz pozice jsou dany

thly 6; (i = 1,..., N) na jednotkové kruznici. Casovy vyvoj #;(t) je popsan rovnici
do; KX .
E = W; -+ N ;Sln(ej — ‘91)7 (1)

kde w; je vlastni tthlova frekvence oscilatoru ¢ a K je interakéni koeficient. Vasim 1kolem
je napsat program v Matlabu, ktery umozni studovat, jak se pozice vSech oscilatoru (6;)
meéni v case pro libovolné N, K, w; a poc¢atecni pozice 6;.

Tento program vyuzijte ke studiu chovani systému N = 10 oscilatori behem 500 iteraci s
At = 0.05. V ¢ase t = 0 uvazujeme, ze pozice oscilatoru (;) jsou uréeny nahodné pomoci
funkce rand v rozsahu 0 az 2w, a Ze jejich vlastni ihlové frekvence (w;) jsou také dany
ndhodné v rozsahu 0 az 0.5 rad/s. Vypoctéte numericky pozice vSech oscilatoru mezi
t € (0,500At) pro K = 0, K = 0.3 a K = 0.5 a zobrazte je graficky. Pro vizualizace
muzete pouzit funkci plot, ale lepsi je polar (viz. manudl Matlabu). Jak se oscildtory
chovaji s rostoucim poctem iteraci? Vysvétlete také vyznam parametru K na chovani
systému. Pustte si program nékolikrat pro stejné K.



