Vazby v pevnych latkach
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Na chemické vazbé se podili tzv. valencni elektrony, t.j.

elektrony, které jsou umistény ve vnégjsi elektronové vrstveé —
valencni vrstve.



Vazby v pevnych latkach: parove potencialy

Lennard-Jonesuv potencial
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Studium meznich stavu pevnych latek

Idealni pevnost

Horni limita mechanické pevnosti materiala (idealnich krystalt) — definovana
maximalnim mechanickym napétim, které material snese bez poruseni.

» Bezporuchovy a nekonecny krystal (neporusena symetrie)
* Nulova absolutni teplota

Teoreticka pevnost (theoretical strength -TS)

Obecnéjsi pojem — vypocCitana hodnota pevnosti (opét v idealizovaném modelu), ktera
v8ak muze zahrnovat i pevnost materialu s poruchou.

» krystal: chemické slozeni + struktura
« podminky zatéZovani: tensor napéti, deformace, krystalograficka orientace
* Napf:

TS v tahu, tlaku

(jednoosy tah, dvouosy, trojosy), krystalograficky smeér

TS ve smyku

smér smyku + skluzova rovina



Historie: teoreticka pevnost ve smyku
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Historie: teoreticka pevnost v tahu

Materialy se porusuiji: kfehce (vyzaduje malé mnozstvi energie)
(Experimentalni zjisténi) nebo plasticky (velka deformacni energie)

Odhad pevnosti v tahu (Orowan a Polanyi)
Predpoklad: material se porusi kiehkym
lomem podél urcité roviny
kolmé ke sméru tahu
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Modernejsi pristupy: empirické meziatomove
potencialy

. Vybér vhodné funkce pro popis interakéni energie mezi dvéma atomy.
(Morse, Johnson, Born-Mayer, Lennard-Jones,.....)
. Kalibrace pouzitych koeficienttli podle experimentalné zjisténych
vlastnosti materialu:

— rovnovazny mfizkovy parametr,

— kohezni energie,

— povrchova energie,

— moduly pruznosti.

. Vytvoreni modelu krystalu — zapocteni interakci vhodné zvoleného poctu
sousedu (cutoff parametr)

U=23U()

. Simulace deformace systému + vypocteni zavislosti energie krystalu (z
interakCnich energii) na vhodném deformacnim parametru



Priklad: Pevnost v jednoosem tahu
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Morselv parovy potencial
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Pouzito Boerem (1936) pro vypocet pevnosti
diamantu v tahu ve sméru (111):

110 GPa (0.09E) - Boer
205 GPa (0.17E) — Orowan

90 - 95 GPa — soucasné ab inito



Prvoprincipialni (ab initio) metody

Ab initio — od zacCatku, zde mysleno z prvnich principu (kvantova mechanika)

Energie systému neni pocitana na zakladé parovych potenciald, ale uréenim elektronové struktury,
kterou Ize vymodelovat jen na zakladé znalosti rozmisténi atomu v krystalu a jejich atomovych
Cisel.

Napf.: hydrostatické zatiZzeni kubickych krystal(
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ADb initio vs. empiricke potencialy

ADb initio metody:

© nepotiebuji experimentalni data ke kalibraci

© lze je pouzivat i k predikci chovani hypotetickych struktur
© jsou srovnatelné spolehlivé pro libovolné velké deformace

® kladou zna¢né naroky na vypocetni techniku (pamét, Cas,..)
@® omezena velikost simulacnich bunék

Empirické meziatomové potencialy
© jednoduché, moznost i analytického feseni
© vypocetné velmi rychlé, numericky stabilni (obvykle)

® vyzaduji experimentalni data pro kalibraci
@ paroveé potencialy nezahrnuji uhlové zavislosti
® jsou kalibrovany parametry v rovhovazném stavu:
® hodnota pevnosti zavisi na zvolené matematické funkci
® chovani systému pfi velkych deformacich neni popsano korektné



Vylepseni empirickych metod

Moderni semiempirické metody
« Zahrnuti neparovych interakci (viceCasticove interakce, uhlové korekce)

» Kalibrace prostfednictvim ab initio vypoctu

Stillinger-Weber:  dvoucasticovy potencial + tficasticova korekce

interakce v diamantové mrizce krystalu kiemiku
Finnis — Sinclair:  zahrnuje mnohocasticovou interakci

energie vrstevnych chyb, formacéni energie vakanci, ..
Embedded Atom Method: fitovana elastickymi moduly tfetiho fadu

fononova frekvencni spekitra,....

E=F(B)*~ Y0, (R) E =Y E
JG#5) i
embedding

energy ; parova interakce
elektronova

hustota



energie systému (krystalu)

Priklad: Isotropni (hydrostaticka) deformace

rovnovazny objem
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Upresnéna definice teoreticke pevnosti

Teoreticka pevnost je rovha mechanickému napéti v okamziku
vyskytu prvni nestability sytému

Systém je stabilni, pokud neexistuje Zzadna mozna infinitesimalni deformace,
ktera by mohla snizit energii systému.

strain

E=Ey+V) o +%VZZCijgigj +0(&?),
! ! J \
indexy ve Voigtove
zkraceném zapisu
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Elasticita krystald — Hookuv zakon
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Podminky elastické (makroskopicke) stability

Matice elastickych konstant

v obecném prfipadé: 21 prvku Max Born .
, . det|C| >0
C, C, C, C, C. Ci Podminka stability:
C12 C22 C23 C24 C25 C26
C — C13 C23 C33 C34 C:35 C36
Cu Cu Cy C Cp Cy ZjednodusSeni: pro symetrické systémy existuje
C:; C. C, C, C. C. omezeny pocet nezavislych deformaci.
C16 C26 C36 C46 C56 C66

pro kubicky krystal: 3 nezavislé prvky

C, C, CHb O det(C) = C443 (Cll -Cp, )2 (Cll T 2C12)
Co Cu Cp O
Co Cp Cy O
0 0 0 Cy O
0 0 0 0 Cy O C,-C,>0
0O 0 0 0 0 Cyu

C,+2C,>0
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Elasticka stabilita zatizeneho systemu

Matice koeficientll tuhosti (obecné nesymetricka)

Bijkl = Cijkl +%(5ik6jl +5jk0il +5i|0jk +5j|0ik _25klo-ij)

Stabilita systému pod zatézi:

det

Bl>0

Priklad: kubicky systém pfi hydrostatickem zatizeni

Cy+to Cph-o Cp-o 0

C,-0o Cy+o0 Cp-o 0
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0 0 0 0

0 0 0 0

D.C. Wallace, Thermodynamics of crystals
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C,—C,+20>0
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det(B) =(C,, +o) (C,, —~Cy, +20)° (Cpy +2C,, — )

objemova stabilita

tetragonalni smykova stabilita

trigonalni smykova stabilita



Fonony: testovani mikroskopicke nestability
fonony pfri T=0K ?
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Fonony: testovani mikroskopicke nestability

Priklad: stabilita kubického VN ve strukture NaCl
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P. Rehak, M. Cerny and D. Holec : Surf. Coat. Technol., 325: 410, 2017.



Teoreticka pevnost pri jednoosém tahu

[001]
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Experiment: 1.8 GPa (whisker)
Kobayashi & Hiki (1973)

Napr.: TS v tahu pro fcc Cu [001]
1. jednoosy tah bez relaxace

0

nax — 30 GPa Esposito, et al. (1980)

2. Relaxovany vypocCet

Onax = 33 GPa Wang et al. (1998)

3. Elasticka stabilita

(Cs +0)(Cy, +Cyy ) —2(Cy5 - c/2)* >0

- GICED
2C,,+0>0
Ce> 0

nalezena
nestabilita

Onax = 9.4 GPa Cemny et al. (2004)

4. Orowan, Polanyi _ _ (E7j
O — 16 GPa



