Témata pro studenty a doktorandy od A. Machové z UT AV CR
tel: 266053023, e-mail: machova@jit.cas.cz

Atomarni simulace fyzikalnich vlastnosti pevnych latek metodou molekularni
dynamiky

Atomarni simulace metodou molekularni dynamiky umoziuji studovat chovéni
defektti v pevnych latkach (dislokace, dvojcata, vrstevné chyby, mikrotrhliny atd.) a
pfinést i nové informace, které nejsou dosazitelné experimentdlné, proto je jim
vénovdna ve sveété znacna pozornost. Zakladem metody je numerické feSeni
Newtonovskych pohybovych rovnic pro jednotlivé atomy, které mezi sebou interaguji
prostiednictvim nelinearnich sil, odvozenych z vérohodnych meziatomovych
potenciali.

Podrobn¢jsi nabidka jednotlivych volitelnych témat pro vybeér :
1) Studium dvojcaténi a kiehnuti v monokrystalech bcc Fe

2) Studium vlivu geometrie vzorku na mikroskopické procesy u cela trhliny,
porovnani s dvou-parametrickou lomovou mechanikou

3) Vliv rychlosti zatéZovani resp.teploty na kiehce-tvarné chovani krystal

4) Studium procesti na cele mikrotrhlin pfi cyklickém zatézovani, prahova a
podprahova oblast inavy materialt

5) Studium $ifeni akustickych vin a charakteru zdrojui akustické emise v krystalech s
kubickou symetrii



