
1 

 

ΕΘΝΙΚΟ  ΜΕΤΣΟΒΙΟ  ΠΟΛΥΤΕΧΝΕΙΟ 

ΣΧΟΛΗ ΜΗΧΑΝΟΛΟΓΩΝ ΜΗΧΑΝΙΚΩΝ 

ΤΟΜΕΑΣ ΤΕΧΝΟΛΟΓΙΑΣ ΤΩΝ ΚΑΤΕΡΓΑΣΙΩΝ 

 

ΔΙΠΛΩΜΑΤΙΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ: 

 

Πρόβλεψη των δυνάμεων κοπής και των θερμοκρασιών στην κοπή 

σε νανοκλίμακα με τη μέθοδο της Μοριακής Δυναμικής 

 

 

Επιβλέπων: Μανωλάκος Δημήτριος, Καθηγητής Ε.Μ.Π. 

 

Φοιτητής: Μπαλαφούτης Ανδρέας 

Α.Μ: 02101113 

Αθήνα, 2013 

-140 -120 -100 -80 -60 -40 -20 0

-40

-30

-20

-10

0

10

20

30

40

50

60

x Grid of material

y
 G

ri
d
 o

f 
m

a
te

ri
a
l



2 

 

Πρόλογος 

 

Θα ήθελα να ευχαριστήσω τον επιβλέποντα καθηγητή μου, κο Δημήτριο 

Μανωλάκο για την εμπιστοσύνη που μου έδειξε, αναθέτοντάς μου αυτή την 

εργασία, καθώς και για τις βάσεις και τα κεντρίσματα που μου έδωσε μέσω των 

διδασκόμενων μαθημάτων κατά την κανονική περίοδο φοίτησης στο ΕΜΠ, 

δίνοντας μου έτσι την αφορμή να ασχοληθώ με το συγκεκριμένο αντικείμενο 

διπλωματικής. 

Θερμές ευχαριστίες θα ήθελα να απευθύνω στον Δρ. Μηχανολόγο Μηχανικό 

Άγγελο Μαρκόπουλο για την αμέριστη βοήθεια και τις καίριες παρατηρήσεις 

του σε όλη τη διάρκεια εκπόνησης της παρούσας διπλωματικής, τόσο στο 

υπολογιστικό μέρος όσο και κατά τη συγγραφή της. 

Επίσης θα ήθελα να ευχαριστήσω την οικογένεια μου για την αμέριστη 

συμπαράσταση και τις προϋποθέσεις που μου παρείχε κατά τη φοίτηση μου στη 

σχολή Μηχανολόγων Μηχανικών του Ε.Μ.Π.  

 

 

 

  



3 

 

 

Περιεχόμενα 
 

Πρόλογος ............................................................................................................ 1 

Περίληψη ......................................................................................................... 13 

Abstract ............................................................................................................ 14 

ΚΕΦΑΛAIΟ 1: Μέθοδος Μοριακής Δυναμικής ....................................... 15 

1.1 Μοριακές προσομοιώσεις ................................................................. 15 

1.2 Μέθοδοι μοριακής προσομοίωσης ................................................... 17 

1.2.1 Μοριακή Μηχανική (Molecular Mechanics, MM) .................. 17 

1.2.2 Μοριακή Δυναμική (Molecular Dynamics, MD) ..................... 17 

1.3 Συναρτήσεις δυναμικού .................................................................... 20 

1.3.1 Έκφραση δυναμικού Morse ....................................................... 25 

1.3.2 Έκφραση δυναμικού Lennard-Jones ........................................ 25 

1.3.3 Έκφραση δυναμικού Born-Meyer ............................................ 26 

1.3.4 Δυναμικό πολλών ατόμων (Embedded-atom potential) .......... 26 

1.3.5 Δυναμικό Tersoff......................................................................... 27 

1.4 Εξισώσεις κίνησης ............................................................................. 28 

1.5 Μέθοδοι Ολοκλήρωσης .................................................................... 29 

1.5.1 Μέθοδος Βατραχοδρασκελισμών (Leapfrog-Type Method) .. 30 

1.5.2 Μέθοδος Verlet ........................................................................... 31 

1.5.3 Μέθοδοι Πρόβλεψης-Διόρθωσης .............................................. 32 

1.6 Εφαρμογή της ΜΔ στις κοπές νανοκλίμακας ................................. 34 

1.6.1 Νευτώνια άτομα .......................................................................... 34 

1.6.2 Άτομα θερμοστάτες .................................................................... 36 

1.6.3 Συνοριακά άτομα ........................................................................ 36 

1.6.4 Συναρτήσεις Επανακαθορισμού Ταχυτήτων ........................... 38 

1.6.5 Συνάρτηση επιθυμητής θερμοκρασίας ..................................... 39 

1.6.6 Επαναπροσδιορισμός ταχυτήτων .............................................. 39 



4 

 

1.6.7 Χρήση της μεθόδου Μοριακής Δυναμικής στις κοπές 

νανοκλίμακας ............................................................................................ 40 

1.6.8 Πλεονεκτήματα χρήσης στη ΜΔ στις νανοκοπές .................... 41 

1.6.9 Περιορισμοί χρήσης της Μοριακής Δυναμικής στις νανοκοπές

 43 

ΚΕΦΑΛAIΟ 2: Βιβλιογραφική Ανασκόπηση Εφαρμογών Μοριακής 

Δυναμικής στις Νανοκοπές ............................................................................. 45 

2.1 Ανάλυση θερμοκρασιών στην ορθογωνική κοπή ........................... 45 

2.1.1 Μοντέλο προσομοίωσης ............................................................... 45 

2.1.2 Εξέλιξη της διαδικασίας αποβολής υλικού .................................. 48 

2.1.3 Προσδιορισμός της θερμοκρασίας αποβλίττου ............................ 51 

2.1.4 Θερμοκρασία αποβλίττου κατά Lagrange και κατά Euler ........... 52 

2.1.5 Εξάρτηση της θερμοκρασίας αποβλίττου από την ταχύτητα 

κατεργασίας και το πάχος του κατεργασμένου υλικού .............................. 54 

2.1.6 Θερμοκρασιακό οριακό στρώμα .................................................. 56 

2.1.7 Επίδραση του κρυσταλλικού προσανατολισμού .......................... 57 

2.2 Μελέτη της νανοκοπής χαλκού με χρήση εργαλείου διαμαντιού .. 59 

2.2.1 Μοντέλο προσομοίωσης ............................................................... 59 

2.2.2 Επίδραση της θερμοκρασίας του κύριου όγκου του υλικού ........ 60 

2.3 Προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής των θερμικών φαινομένων στη 

νανοκοπή ....................................................................................................... 62 

2.3.1 Μέθοδος προσομοίωσης ΜΔ ........................................................ 62 

2.3.2 Επίδραση της ταχύτητας κοπής στην κατανομή θερμοκρασίας ... 64 

2.4 Μελέτη των θερμοκρασιών στην νανοκοπή όλκιμου υλικού 

πυριτίου ........................................................................................................ 68 

2.4.1 Μοντέλο προσομοίωσης ............................................................... 69 

2.4.2 Επίδραση της θερμοκρασίας ........................................................ 71 

ΚΕΦΑΛAIΟ 3: Βασική Περιγραφή του Κώδικα Προσομοίωσης ........... 76 

3.1 Εισαγωγή ............................................................................................ 76 

3.2 Γενική περιγραφή του αλγορίθμου .................................................. 76 

3.3 Χρησιμοποιούμενες μονάδες ............................................................. 78 



5 

 

3.4 Ορισμός αρχικών συνθηκών ............................................................. 81 

ΚΕΦΑΛAIΟ 4: Αποτελέσματα Προσομοιώσεων ...................................... 85 

4.1 Προσομοίωση χωρίς θερμοστάτες ................................................... 85 

4.2 Προσομοίωση με θερμοστάτες ......................................................... 97 

4.2.1 Προσδιορισμός σε άλλη ομάδα Νευτώνιων ατόμων .................. 110 

Μεταβολή του βάθους κοπής και μελέτη της θερμοκρασίας διαφορετικών 

ομάδων ατόμων .......................................................................................... 111 

4.3 Προσομοίωση σε βάθος κοπής 8 Å ................................................ 111 

4.3.1 Προσδιορισμός θερμοκρασιών στην επιφάνεια του υλικού 

κατεργασίας (μόνο νευτώνια άτομα) ....................................................... 120 

4.4 Προσομοίωση σε βάθος κοπής 12 Å .............................................. 122 

4.4.1 Προσδιορισμός θερμοκρασιών σε μια σειρά θερμοστατικών 

ατόμων 130 

4.4.2 Προσδιορισμός θερμοκρασιών κοντά στο εργαλείο κοπής (3 στήλες 

Νευτώνιων ατόμων) ................................................................................. 132 

4.5 Προσομοίωση σε βάθος κοπής 14 Å .............................................. 134 

4.6 Προσομοίωση με δυναμικό Lennard-Jones .................................. 142 

4.7 Μέγιστες τιμές για κάθε προσομοίωση ......................................... 153 

ΚΕΦΑΛAIΟ 5: Συμπεράσματα ................................................................ 157 

Βιβλιογραφία ................................................................................................. 159 

Παράρτημα .................................................................................................... 162 



6 

 

Ευρετήριο Εικόνων 

 

Εικόνα 1.1: Συσχέτιση πειραμάτων, θεωρίας και προσομοίωσης [1] .............. 15 

Εικόνα 1.2: Δομή του συστήματος μοριακής προσομοίωσης [3] .................... 16 

Εικόνα 1.3: Επαναληπτικός κύκλος μοριακής δυναμικής [5] .......................... 18 

Εικόνα 1.4: Χρονική κλίμακα και κλίμακα μήκους για κάθε μέθοδο 

προσομοίωσης [7] ............................................................................................. 20 

Εικόνα 1.5: Αλληλεπίδραση ατόμων στη νανοκοπή [11] ................................ 21 

Εικόνα 1.6: (α)κυβικό εδροκεντρωμένο σύστημα fcc   (β) μέγιστης πυκνότητας 

εξαγωνικό σύστημα hcp [11] ............................................................................ 21 

Εικόνα 1.7: Μεταβολή των ελκτικών, απωστικών και συνισταμένων δυνάμεων 

(a) και των ελκτικών, απωστικών και συνισταμένων δυναμικών ενέργειας (b), 

ως συνάρτηση της διατομικής απόστασης r, μεταξύ δύο απομονωμένων ατόμων 

[10] .................................................................................................................... 24 

Εικόνα 1.8: Διδιάστατη αναπαράσταση των διαφόρων ζωνών ενός τεμαχίου [10]

 ........................................................................................................................... 38 

Εικόνα 1.9: Σχηματική παρουσίαση προσομοίωσης Μοριακής Δυναμικής κοπής 

νανοκλίμακας [11] ............................................................................................ 41 

Εικόνα 2.1: Σχηματική απεικόνιση της ορθογωνικής κατεργασίας κοπής, στην 

οποία φαίνονται οι σημαντικές μεταβλητές όπως το πάχος αποβλίττου (tc), το 

πάχος κατεργασίας (tm) , η ταχύτητα του αποβλίττου ως προς το εργαλείο (υc) ,η 

γωνία διάτμησης (φ), η γωνία αποβλίττου (α) και η γωνία ελευθερίας (β) [29]

 ........................................................................................................................... 47 

Εικόνα 2.2: Ατομιστικό μοντέλο ορθογωνικής νανοκοπής υποστρώματος 

μονοκρυστάλλου χαλκού από άκαμπτο εργαλείο διαμαντιού [28] .................. 48 

Εικόνα 2.3: Διαφορετικά χρονικά στιγμιότυπα που αντιστοιχούν σε 

διαφορετικές αποστάσεις κατεργασίας κατά τη νανοκοπή υποστρώματος 

χαλκού με εργαλείο διαμαντιού, υπό ταχύτητα κοπής 100 m/s, βάθος κοπής 

36.318 Å και γωνία κοπής 45ο [28] .................................................................. 50 

Εικόνα 2.4:  Κοντινή άποψη του διαμορφωμένου αποβλίττου ύστερα από 200 Å 

κατεργασίας, με ορατές προεξοχές, οι οποίες προέρχονται από την πρωταρχική 

ζώνη διάτμησης και συνεχίζουν να επιδεικνύουν πλαστική ολίσθηση ακόμη και 

μακριά από την πρωταρχική ζώνη διάτμησης. Τα διαφορετικά χρώματα 

αναπαριστούν τις διαφορετικές κατακόρυφες μετατοπίσεις των ατόμων. [28] 51 



7 

 

Εικόνα 2.5:  Εξέλιξη της στιγμιαίας θερμοκρασίας αποβλίττου κατά Lagrange 

για διαφορετικές ταχύτητες κατεργασίας ......................................................... 52 

Εικόνα 2.6: Σύγκριση μεταξύ της προσέγγισης κατά Lagrange και κατά Euler 

για την μέτρηση της θερμοκρασίας αποβλίττου σε διαφορετικές ταχύτητες 

κατεργασίας [28] ............................................................................................... 54 

Εικόνα 2.7: Μέση θερμοκρασία αποβλίττου σταθερής κατάστασης για διάφορες 

ταχύτητες και βάθη κοπής [28] ......................................................................... 55 

Εικόνα 2.8: Απόδειξη ύπαρξης οριακού θερμοκρασιακού στρώματος κατά 

μήκος του πάχους του αποβλίττου [28] ............................................................ 56 

Εικόνα 2.9:  Απόδειξη ύπαρξης οριακού στρώματος θερμοκρασίας κατά μήκος 

του πάχους αποβλίττου [28].............................................................................. 57 

Εικόνα 2.10: Επίδραση του κρυσταλλικού προσανατολισμού στην τοπική 

παραμόρφωση και στη θερμοκρασία αποβλίττου [28] ..................................... 58 

Εικόνα 2.11: Μοντέλο προσομοίωσης ΜΔ [37] ............................................... 59 

Εικόνα 2.12: Στιγμιότυπα τομών του επιπέδου xz κατά τη διάρκεια της 

κατεργασίας κοπής για διαφορετικές θερμοκρασίες κύριου όγκου υλικού [37]

 ........................................................................................................................... 61 

Εικόνα 2.13: Μέσες δυνάμεις κοπής και κάθετες δυνάμεις για διαφορετικές 

θερμοκρασίες κύριου όγκου υλικού [37] .......................................................... 62 

Εικόνα 2.14: Μοντέλο προσομοίωσης ΜΔ για τη νανοκοπή [31] ................... 63 

Εικόνα 2.15: Καμπύλες μέσης θερμοκρασίας συναρτήσει του χρόνου κατά τη 

χαλάρωση [31] .................................................................................................. 64 

Εικόνα 2.16: Καμπύλες μέσης θερμοκρασίας του υλικού κατεργασίας υπό 

διαφορετικές ταχύτητες κοπής [21] .................................................................. 65 

Εικόνα 2.17: Καμπύλες μέσης θερμοκρασίας του εργαλείου υπό διαφορετικές 

ταχύτητες κοπής [21] ........................................................................................ 66 

Εικόνα 2.18:  Πλευρική τομή της κατανομής θερμοκρασίας υπό ταχύτητα κοπής 

400 m/s [31] ...................................................................................................... 67 

Εικόνα 2.19 Αριθμός ατόμων που περιλαμβάνονται στα διάφορα 

θερμοκρασιακά εύρη [31] ................................................................................. 68 

Εικόνα 2.20: Το μοντέλο προσομοίωσης ΜΔ όλκιμου υλικού σε νανοκλίμακα : 

(a) σχηματικό διάγραμμα του μοντέλου ΜΔ και (b) μια έξοδος του συστήματος 

προσομοίωσης ΜΔ [40] .................................................................................... 70 

Εικόνα 2.21: Οι διαφορετικές ζώνες παραμόρφωσης στο τεμάχιο [40] ........... 72 



8 

 

Εικόνα 2.22: Οι μεταβολές θερμοκρασίας στις ζώνες παραμόρφωσης Α, Β και 

C στο τεμάχιο [40] ............................................................................................ 73 

Εικόνα 2.23: Οι διακυμάνσεις της τάσης στη ζώνη παραμόρφωσης Α του 

τεμαχίου [40] ..................................................................................................... 74 

Εικόνα 2.24: Επίδραση της θερμοκρασίας στη σκληρότητα του διαμαντιού [45]

 ........................................................................................................................... 75 

Εικόνα 3.1:Κατανομή θέσεων των ατόμων στο πλέγμα του υλικού κατεργασίας

 ........................................................................................................................... 84 

Εικόνα 4.1: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec .................................... 86 

Εικόνα 4.2: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec .................................... 86 

Εικόνα 4.3: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 418 psec .................................... 87 

Εικόνα 4.4: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec .................................... 87 

Εικόνα 4.5: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση x συναρτήσει του χρόνου

 ........................................................................................................................... 88 

Εικόνα 4.6: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση y συναρτήσει του χρόνου

 ........................................................................................................................... 89 

Εικόνα 4.7: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fx συναρτήσει του χρόνου ........... 89 

Εικόνα 4.8: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fy συναρτήσει του χρόνου ........... 90 

Εικόνα 4.9: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας ... 91 

Εικόνα 4.10: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου νευτώνιου ατόμου στη 

θέση 140 του πλέγματος ................................................................................... 92 

Εικόνα 4.11: Μέση θερμοκρασία των ατόμων του εργαλείου κατά τη διάρκεια 

της κοπής ........................................................................................................... 93 

Εικόνα 4.12: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ................................................................................................................. 94 

Εικόνα 4.13: Μέση θερμοκρασία των οριακών ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ................................................................................................................. 95 

Εικόνα 4.14: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ................................................................................................................. 96 

Εικόνα 4.15: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec .................................. 98 

Εικόνα 4.16: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec .................................. 98 

Εικόνα 4.17: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 418 psec .................................. 99 

Εικόνα 4.18: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec .................................. 99 



9 

 

Εικόνα 4.19: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση x συναρτήσει του χρόνου

 ......................................................................................................................... 100 

Εικόνα 4.20: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση y συναρτήσει του χρόνου

 ......................................................................................................................... 101 

Εικόνα 4.21: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fx συναρτήσει του χρόνου ....... 101 

Εικόνα 4.22: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fy συναρτήσει του χρόνου ....... 102 

Εικόνα 4.23: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 103 

Εικόνα 4.24: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου 

στη θέση 140 του πλέγματος .......................................................................... 104 

Εικόνα 4.25: Μέση θερμοκρασία των ατόμων του εργαλείου κατά τη διάρκεια 

της κοπής ......................................................................................................... 105 

Εικόνα 4.26: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 106 

Εικόνα 4.27: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια 

της κοπής ......................................................................................................... 107 

Εικόνα 4.28: Μέση θερμοκρασία των οριακών ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 108 

Εικόνα 4.29: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 109 

Εικόνα 4.30: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 110 

Εικόνα 4.31: Στιγμιότυπο της κοπής κατά την έναρξη ................................... 112 

Εικόνα 4.32: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec ................................ 112 

Εικόνα 4.33: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec ................................ 113 

Εικόνα 4.34: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 396 psec ................................ 113 

Εικόνα 4.35: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec ................................ 114 

Εικόνα 4.36: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 115 

Εικόνα 4.37: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου νευτώνιου ατόμου στη 

θέση 763 του πλέγματος ................................................................................. 116 

Εικόνα 4.38: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 117 

Εικόνα 4.39: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια 

της κοπής ......................................................................................................... 118 



10 

 

Εικόνα 4.40: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 119 

Εικόνα 4.41: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου νευτώνιου ατόμου στη 

θέση 200 του πλέγματος ................................................................................. 120 

Εικόνα 4.42: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 121 

Εικόνα 4.43: Στιγμιότυπο της κοπής κατά την έναρξη ................................... 122 

Εικόνα 4.44: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec ................................ 123 

Εικόνα 4.45: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec ................................ 123 

Εικόνα 4.46: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 396 psec ................................ 124 

Εικόνα 4.47: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec ................................ 124 

Εικόνα 4.48: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 125 

Εικόνα 4.49: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου 

στη θέση 763 του πλέγματος .......................................................................... 126 

Εικόνα 4.50: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 127 

Εικόνα 4.51: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια 

της κοπής ......................................................................................................... 128 

Εικόνα 4.52: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 129 

Εικόνα 4.53: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου νευτώνιου ατόμου στη 

θέση 200 του πλέγματος ................................................................................. 130 

Εικόνα 4.54: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 131 

Εικόνα 4.55: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου 

στη θέση 763 του πλέγματος .......................................................................... 132 

Εικόνα 4.56: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 133 

Εικόνα 4.57: Στιγμιότυπο της κοπής κατά την έναρξη ................................... 134 

Εικόνα 4.58: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec ................................ 135 

Εικόνα 4.59: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec ................................ 135 

Εικόνα 4.60: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 418 psec ................................ 136 

Εικόνα 4.61: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec ................................ 136 



11 

 

Εικόνα 4.62: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 137 

Εικόνα 4.63: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου 

στη θέση 763 του πλέγματος .......................................................................... 138 

Εικόνα 4.64: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 139 

Εικόνα 4.65: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια 

της κοπής ......................................................................................................... 140 

Εικόνα 4.66: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 141 

Εικόνα 4.67: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec ................................ 142 

Εικόνα 4.68: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 320 psec ................................ 143 

Εικόνα 4.69: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 418 psec ................................ 143 

Εικόνα 4.70: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec ................................ 144 

Εικόνα 4.71: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση x συναρτήσει του χρόνου

 ......................................................................................................................... 145 

Εικόνα 4.72: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση y συναρτήσει του χρόνου

 ......................................................................................................................... 146 

Εικόνα 4.73: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fx συναρτήσει του χρόνου ....... 146 

Εικόνα 4.74: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fy συναρτήσει του χρόνου ....... 147 

Εικόνα 4.75: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 148 

Εικόνα 4.76: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου 

στη θέση 763 του πλέγματος .......................................................................... 149 

Εικόνα 4.77: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 150 

Εικόνα 4.78: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια 

της κοπής ......................................................................................................... 151 

Εικόνα 4.79: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής ............................................................................................................... 152 

  



12 

 

Ευρετήριο Πινάκων 

 

Πίνακας 1.1: Κύρια χαρακτηριστικά προσομοιώσεων σε μοριακό επίπεδο [5]

 ........................................................................................................................... 19 

Πίνακας 2.1: Υπολογιστικές παράμετροι της προσομοίωσης ΜΔ [27] ........... 60 

Πίνακας 2.2: Παράμετροι προσομοίωσης και κατεργασίας [31] ..................... 63 

Πίνακας 4.1: Παράμετροι προσομοίωσης για την περίπτωση χωρίς θερμοστάτες

 ........................................................................................................................... 85 

Πίνακας 4.2: Παράμετροι προσομοίωσης στην περίπτωση χρήσης θερμοστατών

 ........................................................................................................................... 97 

Equation Chapter (Next) Section 1 

 

  



13 

 

Περίληψη 

Η προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής, όπως και άλλες τεχνικές προσομοίωσης 

κατέχουν σημαντικό ρόλο στην μελέτη αρκετών περιπτώσεων κατεργασίας σε 

ατομικό επίπεδο. Η προσομοίωση των κατεργασιών σε ατομικό επίπεδο,  

παρέχουν νέα δεδομένα για διάφορες κατεργασίες, τα οποία δε θα μπορούσαν 

να ληφθούν με κανέναν άλλο τρόπο-θεωρητικά ή πειραματικά.  

Στην παρούσα διπλωματική εργασία παρουσιάζεται η μέθοδος προσομοίωσης 

Μοριακής Δυναμικής και συγκεκριμένα αναλύεται η εφαρμογή της σε κοπές 

νανοκλίμακας. Αρχικά τίθενται οι θεωρητικές βάσεις του μοντέλου της 

Μοριακής Δυναμικής και πιο συγκεκριμένα όλων των θεμελιωδών παραγόντων 

που το απαρτίζουν και το επηρεάζουν, όπως οι υπολογισμοί των τροχιών, η 

επιλογή ενέργειας δυναμικού και ο καθορισμός της ταχύτητας κοπής, άρα και 

της θερμοκρασίας. Στη συνέχεια αναλύεται πιο ειδικά η χρήση της Μοριακής 

Δυναμικής στις νανοκοπές, τα πλεονεκτήματα, οι περιορισμοί της και οι 

παράμετροι διεργασίας που την επηρεάζουν. Επιπλέον γίνεται μια 

βιβλιογραφική ανασκόπηση διαφόρων προσομοιώσεων άλλων μελετητών.  

Η κατασκευή μινιατούρων υψηλής ακρίβειας μέσω της μικροτεχνολογίας και 

νανοτεχνολογίας απαιτεί βαθιά κατανόηση των μηχανισμών που διέπουν την 

διαδικασία της κατεργασίας. Η συνεισφορά της παρούσας εργασίας προς αυτή 

την κατεύθυνση είναι η διερεύνηση των θερμικών φαινομένων κατά τη 

νανοκοπή σε τεμάχιο κατεργασίας από χαλκό με εργαλείο διαμαντιού. Η 

προσομοίωση γίνεται με τη βοήθεια της γλώσσας προγραμματισμού Matlab. 

Μελετάται η εξέλιξη της διαδικασίας αποβολής υλικού και η μεταβολή των 

θερμοκρασιών εντός του όγκου του υλικού για διαφορετικά βάθη κοπής. Πέραν 

αυτού, με τη χρήση κατάλληλης συνάρτησης στον κώδικα, είναι δυνατή η 

επιλογή οποιουδήποτε πλήθους ατόμων του υλικού κατεργασίας και η μελέτη 

των θερμοκρασιών του κατά τη διάρκεια της προσομοίωσης της κοπής.  

Όπως ήταν αναμενόμενο, η μέση θερμοκρασία του υλικού αυξάνεται με αύξηση 

του βάθους κοπής και πρακτικά δεν επηρεάζεται αν χρησιμοποιηθεί το δυναμικό 

Lennard Jones, αντί για το δυναμικό Morse. Τέλος, όσον αφορά στις δυνάμεις 

κοπής, προκύπτει ότι αυξάνονται με το βάθος κοπής, και  βρέθηκε ότι η χρήση 

του δυναμικού Lennard Jones  οδηγεί σε μεγαλύτερες δυνάμεις σε σύγκριση με 

το δυναμικό Morse.  

 

Λέξεις κλειδιά: Προσομοίωση, Μοριακή Δυναμική, Νανοκοπή, Κατανομή 

Θερμοκρασιών, Θερμοστάτες 
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Abstract 

Molecular dynamics (MD) simulation, like other simulation techniques can play a 

significant role in addressing a number of machining problems at the atomic scale. It 

may be noted that atomic simulations are providing new data for various manufacturing 

processes that cannot be obtained readily in any other way—theory, or experiment. In 

this thesis, the principles of MD simulation, relative advantages and current limitations, 

and its application to a range of machining problems and materials are presented. 

Moreover, a literature review of other researchers’ simulations is included. 

 

The fabrication of high precision miniaturized components in micro- and nano-

technologies requires a deep understanding of the physical mechanisms governing the 

nanomachining process. To aid with this need, the current thesis employs molecular 

dynamics to investigate the thermal aspects of nanometric machining in a copper 

workpiece with diamond tool. We study the evolution of the material removal process 

and the variation of the temperature within the workpiece for different cutting depths. 

Furthermore, we employed a certain function in the matlab algorithm, which allow us 

to choose any group of atoms we prefer and study their developed temperatures during 

the whole simulation of nanocutting.  

 

As expected, the mean temperature rises with increasing cutting depth and is practically 

the same when we employed the Lennard Jones potential. Finally, concerning the 

cutting forces for different cutting depths, results showed that they are practically 

increased with increasing depth, and we found that they are bigger with the use of the 

Lennard- Jones potential instead of the Morse potential. 

 

Key words: Simulation, Molecular dynamics, Nanocutting, Thermal 

Distribution, Thermostats 
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ΚΕΦΑΛAIΟ 1: Μέθοδος Μοριακής Δυναμικής 

 

1.1 Μοριακές προσομοιώσεις 

 

Οι μοριακές προσομοιώσεις μπορούν να παίξουν πρωταρχικό ρόλο στο σχεδιασμό και 

τη μελέτη των υλικών προβλέποντας, τη μοριακή τους δομή, τις ιδιότητες και τη 

συμπεριφορά τους. Μπορούν να αποτελέσουν σημαντικό μέσο στη μελέτη των 

μακροσκοπικών ιδιοτήτων των υλικών και να αποκαλύψουν τους μοριακούς 

μηχανισμούς που διέπουν τη συμπεριφορά τους, συνδέοντας έτσι το μικρόκοσμο 

(μοριακή δομή) με το μακρόκοσμο. Παρά την ύπαρξη αναλυτικών διατυπώσεων, 

ακριβής επίλυση είναι εφικτή μόνο για απλά μοριακά μοντέλα (π.χ. ιδανικά αέρια), ενώ 

όσο αυξάνει η πολυπλοκότητα του συστήματος είναι απαραίτητη η εισαγωγή 

απλοποιητικών παραδοχών. [1,2] 

 

Η μοριακή προσομοίωση αποτελεί έναν εναλλακτικό τρόπο επίλυσης των 

προβλημάτων στατιστικής μηχανικής με ικανοποιητική ακρίβεια, παρά την ύπαρξη 

αριθμητικών σφαλμάτων. Η μέθοδος αυτή δεν απαιτεί την εισαγωγή απλοποιητικών 

παραδοχών και μπορεί να θεωρηθεί ως αριθμητική επίλυση του προβλήματος 

πρόβλεψης των ιδιοτήτων του συστήματος ενδιαφέροντος.  

 

Στην ουσία η προσομοίωση αποτελεί το συνδετικό κρίκο μεταξύ της θεωρίας και του 

πειράματος (Εικόνα 1.1), δηλαδή μεταξύ της μικροσκοπικής κατάστασης και της 

μακροσκοπικής (πειραματικής) παρατήρησης. 

 

 

 
Εικόνα 1.1: Συσχέτιση πειραμάτων, θεωρίας και προσομοίωσης [1] 
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Τα αποτελέσματα των προσομοιώσεων συγκρίνονται τόσο με τις πειραματικές 

παρατηρήσεις, οπότε μπορεί να προκύψουν βελτιώσεις των μοντέλων προσομοίωσης, 

όσο και με τις προβλέψεις της θεωρίας, οπότε μπορεί να βελτιωθούν οι παραδοχές στις 

οποίες στηρίζεται η επίλυση των θεωρητικών μοντέλων.  

 

Οι μοριακές προσομοιώσεις καθιστούν δυνατή την πρόβλεψη στατικών και δυναμικών 

ιδιοτήτων και την αποσαφήνιση των μηχανισμών που διέπουν τη συμπεριφορά του 

συστήματος σε μακροσκοπικό επίπεδο, κάνοντας χρήση πληροφοριών της γεωμετρίας 

των μορίων, των δυνάμεων αλληλεπίδρασης μεταξύ των ατόμων και των 

μακροσκοπικών περιορισμών που επιβάλλονται στο σύστημα (Εικόνα 1.2).  

 

 

    [ ( )ij c ij R ij ij A ijV f r V r b V r  ] (1.1) 

 

 

 
Εικόνα 1.2: Δομή του συστήματος μοριακής προσομοίωσης [3] 

 

 

Γενικότερα μέσω της προσομοίωσης εξυπηρετούνται οι παρακάτω σκοποί: 

 να περιγραφτεί η συμπεριφορά ενός συστήματος 

 να διερευνηθούν οι ιδιότητες ενός υποθετικού συστήματος 

 να σχεδιαστεί ένα καλύτερο σύστημα από το ήδη υπάρχον 

 

Η εφαρμογή των προσομοιώσεων σε πραγματικά συστήματα καλείται να υπερκεράσει 

δύο σημαντικά εμπόδια: την έλλειψη επαρκούς γνώσης του τρόπου αλληλεπίδρασης 

των συστατικών του συστήματος σε ατομικό επίπεδο και τις αυξημένες ανάγκες σε 

υπολογιστικό χρόνο και ισχύ. Το πρώτο εμπόδιο αντιμετωπίζεται με 

κβαντομηχανικούς υπολογισμούς της υπερεπιφάνειας της δυναμικής ενέργειας ως 

συνάρτησης των ατομικών συντεταγμένων του συστήματος, ενώ το δεύτερο με 

ανάπτυξη βελτιστοποιημένων κωδίκων επίλυσης και χρήση σύγχρονων, τεχνολογικά 

εξελιγμένων υπολογιστικών συστημάτων. 
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1.2 Μέθοδοι μοριακής προσομοίωσης  

 

Οι πρώτες μοριακές προσομοιώσεις έλαβαν χώρα στο υπολογιστικό κέντρο του Los 

Alamos National Laboratory, όπου αναπτύχθηκε και ο αλγόριθμος Monte Carlo, ο 

οποίος δίνει έμφαση στη χρήση τυχαίων αριθμών, από τους Metropolis et al. [4] 

 

Οι κύριες κατηγορίες τεχνικών προσομοίωσης είναι οι μέθοδοι Μοριακής Μηχανικής, 

Monte Carlo και Mοριακής Δυναμικής, οι οποίες περιγράφονται ακολούθως. 

 

 

1.2.1 Μοριακή Μηχανική (Molecular Mechanics, MM) 

 

Με τη μέθοδο της Μοριακής Μηχανικής ο υπολογισμός των ιδιοτήτων του συστήματος 

γίνεται βάσει ενός συνόλου στατικών μικροσκοπικών απεικονίσεων, οι οποίες 

δημιουργούνται έχοντας ως αφετηρία μια αρχική απεικόνιση και ελαχιστοποιώντας τη 

δυναμική ενέργεια του συστήματος ως προς όλους τους βαθμούς ελευθερίας του. Οι 

απεικονίσεις που προκύπτουν αποτελούν τοπικά ελάχιστα της δυναμικής ενέργειας και 

χρησιμοποιούνται συχνά ως αρχικές απεικονίσεις των δύο άλλων μεθόδων 

προσομοίωσης. [2] 

 

1.2.2 Μοριακή Δυναμική (Molecular Dynamics, MD) 

 

Η ουσία της μεθόδου προσομοίωσης Μοριακής Δυναμικής είναι η αριθμητική επίλυση 

των εξισώσεων κίνησης του Νεύτωνα, για ένα σύνολο ατόμων. Οι εξισώσεις αυτές 

ολοκληρώνονται με αριθμητικές τεχνικές σε εξαιρετικά μικρά χρονικά διαστήματα (2-

3 femtoseconds), και οι στατιστικοί μέσοι ισορροπίας υπολογίζονται ως χρονικοί μέσοι 

στο διάστημα παρατήρησης, όπως φαίνεται στην Εικόνα 1.3. Βασικά, απαιτείται η 

γνώση της ηλεκτρονιακής θεμελιώδους κατάστασης σε κάθε γεωμετρία συστήματος, 

έτσι ώστε να έχουμε μια σωστή περιγραφή των διατομικών δυνάμεων. Όπως συνάγεται 

από τα παραπάνω, η Μοριακή Δυναμική είναι μια ντετερμινιστική τεχνική: δεδομένου 

ενός συνόλου συντεταγμένων και ταχυτήτων των ατόμων καθώς και του τύπου των 

αλληλεπιδράσεων μεταξύ τους, η μετέπειτα χρονική εξέλιξη του συστήματος είναι 

ουσιαστικά προδιαγεγραμμένη. Το μόνο σημείο όπου κάποιος παράγοντας 

τυχαιότητας υπεισέρχεται σε αυτή τη μέθοδο, είναι στην εκλογή της αρχικής 

κατανομής ταχυτήτων και θέσεων των ατόμων.  

 

Για να καταστήσουμε πρακτικά εφαρμόσιμες τις ατομιστικές μελέτες προσομοίωσης, 

απαιτείται ένα κλασσικό ή ημι-κλασσικό δυναμικό, από το οποίο μπορούν να 

υπολογιστούν οι διατομικές δυνάμεις. Αυτό επιτυγχάνεται μέσω μιας κατάλληλης 

εμπειρικής συνάρτησης ενέργειας δυναμικού, η οποία ικανοποιεί διάφορα αυστηρά 

κριτήρια για τις ιδιότητες του υλικού, στις οποίες συμπεριλαμβάνονται η σταθερά 

πλέγματος, η ενέργεια εξάχνωσης, η συμπιεστότητα, οι σταθερές ελαστικότητας, η 

εξίσωση φάσης και η σταθερότητα του ίδιου του κρυστάλλου. [2,3] 
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Εικόνα 1.3: Επαναληπτικός κύκλος μοριακής δυναμικής [5] 

 

Για την εκτέλεση μιας προσομοίωσης MD κατασκευάζεται η αρχική απεικόνιση του 

συστήματος, υπολογίζονται οι συνολικές δυνάμεις που ασκούνται στο σύστημα και 

επιλύονται οι εξισώσεις του Νεύτωνα μέσω αριθμητικής ολοκλήρωσης. Η εξέλιξη του 

συστήματος παρακολουθείται για τόσο χρονικό διάστημα, όσο χρειάζεται για την 

επίτευξη ισορροπίας, οπότε και υπολογίζονται οι ιδιότητές του ως μέσες τιμές στην 

αποθηκευμένη τροχιά. 

 

Στην προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής, οι διατομικές δυνάμεις δεσμών (ελκυστικές 

και απωστικές) ορίζονται μέσω μιας κατάλληλης εμπειρικής συνάρτησης ενέργειας 

δυναμικού. Η βάση όλων των μεθόδων μοριακής προσομοίωσης είναι ο καθορισμός 

μιας συνάρτησης δυναμικού, μέσω της οποίας γίνεται ο υπολογισμός της δυναμικής 

ενέργειας του συστήματος προσομοίωσης, σαν συνάρτηση των συντεταγμένων των 

ατόμων που το απαρτίζουν. Με γνωστή τη συνάρτηση αυτή, υπολογίζεται η δύναμη 

που ασκείται σε καθένα από τα άτομα. Για τα μέταλλα , χρησιμοποιούνται συχνά τα 

δυναμικά ζεύγους σωμάτων (pairwise potentials), όπως τα δυναμικά Morse ή Lennard-

Jones.  

 

Η προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής παίζει έναν εξαιρετικά σημαντικό ρόλο στην 

ανάλυση της συμπεριφοράς των υλικών σε ατομικό επίπεδο, η οποία δε μπορεί να 

επιτευχθεί με άλλες θεωρητικές μεθόδους ή πειράματα. Αποτελεί μια μεθοδολογία 
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εξέτασης των στατιστικών ιδιοτήτων συστημάτων συμπυκνωμένης ύλης. Η πρόβλεψη 

της συμπεριφοράς των υλικών, βασιζόμενη σε μια ανάλυση ατομικού επιπέδου, 

παρέχει χρήσιμες και ακριβείς πληροφορίες για μια πληθώρα εφαρμογών που αφορούν 

στην επιστήμη των υλικών, την τριβολογία και τις κατεργασίες.  

 

Στις προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής, παρόλο που τα άτομα ταλαντώνονται γύρω 

από τις θέσεις ελάχιστης ενέργειας, οι ίδιες οι θέσεις ελάχιστης ενέργειας 

μετακινούνται, καθώς εξελίσσεται η κοπή.  

 

Το πρόβλημα της προσομοίωσης οποιασδήποτε μοριακής διεργασίας, είτε πρόκειται 

για χημική αντίδραση, είτε για φυσική διαδικασία όπως η κατεργασία, περιλαμβάνει 

τέσσερα βασικά τμήματα, δηλαδή:  

(α) τη διατύπωση και την ολοκλήρωση των κλασσικών εξισώσεων της κίνησης, για τα 

άτομα που συνιστούν το σύστημα που μας ενδιαφέρει,  

(β) την επιλογή του μοριακού μοντέλου,  

(γ) την ανάπτυξη μιας συνάρτησης δυναμικής ενέργειας επαρκούς ακρίβειας και  

(δ) την προσομοίωση των πειραματικών συνθηκών.  

 

Πρέπει να δοθεί ιδιαίτερη σημασία σε καθένα από αυτά τα βήματα, ώστε τα 

αποτελέσματα που θα προκύψουν από τις προσομοιώσεις να είναι χρήσιμα, για την 

ερμηνεία και την πρόβλεψη των πειραματικών δεδομένων. [2-4, 6] Επίσης, παρακάτω 

παρουσιάζεται ένα συγκεντρωτικός Πίνακας 1.1 με τα κύρια χαρακτηριστικά, με βάση 

τα όσα προαναφέρθηκαν για τις τρεις βασικές μεθόδους προσομοίωσης. 

 

 

 

 

Πίνακας 1.1: Κύρια χαρακτηριστικά προσομοιώσεων σε μοριακό επίπεδο [5] 

 
 

 

Η κλίμακα χρόνου και η κλίμακα μήκους για κάθε μέθοδο προσομοίωσης φαίνονται 

στην Εικόνα 1.4.  
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Εικόνα 1.4: Χρονική κλίμακα και κλίμακα μήκους για κάθε μέθοδο προσομοίωσης [7] 

 

Για τη μέθοδο της Μοριακής Δυναμικής έχουμε: κλίμακα μήκους 10-10 m και κλίμακα 

χρόνου 10-12 s, δηλαδή τις μικρότερες τάξεις μεγέθους σε σχέση με τις υπόλοιπες 

μεθόδους προσομοίωσης. [7] 

 

 

1.3 Συναρτήσεις δυναμικού 

 

Όποτε αντιμετωπίζουμε ένα πρόβλημα σε ατομικό επίπεδο, όπως στην περίπτωση της 

προσομοίωσης της νανοκοπής μέσω Μοριακής Δυναμικής, είναι απαραίτητο να 

λάβουμε υπόψη τις δυνάμεις που υπάρχουν μεταξύ των ατόμων, διότι αυτές είναι 

κυρίως οι δυνάμεις που «αποφασίζουν» τι θα συμβεί σε οποιοδήποτε φυσικό 

φαινόμενο. Όπως φαίνεται και στην Εικόνα 1.5, σε κάθε χρονικό βήμα (Δt) κάθε άτομο 

αλλάζει θέση και αλληλεπιδρά με τα γειτονικά του άτομα με τρόπο, ο οποίος μπορεί 

να προσδιοριστεί από τη συνάρτηση διατομικών δυναμικών.  
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Εικόνα 1.5: Αλληλεπίδραση ατόμων στη νανοκοπή [11] 

 

 

Παρόλο που η ακρίβεια του δυναμικού υπαγορεύει την ποιότητα των αποτελεσμάτων 

της προσομοίωσης, η συναρτησιακή του πολυπλοκότητα προσδιορίζει τον 

απαιτούμενο υπολογιστικό χρόνο για ένα δεδομένο υπολογιστικό σύστημα. Οι 

διατομικές αυτές δυνάμεις μεταβάλλονται, ανάλογα με το αν το υλικό είναι μέταλλο 

(κυβικό εδροκεντρωμένο σύστημα fcc, κυβικό χωροκεντρωμένο σύστημα bcc, 

μέγιστης πυκνότητας εξαγωνικό σύστημα hcp , τα οποία παρουσιάζονται στην Εικόνα 

1.6) ημιαγωγικό, κεραμικό ή γυαλί. Μια έκφραση δυναμικού που αναπτύσσεται για μια 

κατηγορία υλικών, κατά πάσα πιθανότητα, δε θα μπορεί να εφαρμοσθεί ικανοποιητικά 

σε άλλες κατηγορίες υλικών, λόγω του ότι οι διατομικές δυνάμεις είναι διαφορετικές. 

Κατά συνέπεια, είναι απαραίτητο να αναπτυχθεί μια έκφραση δυναμικού για κάθε 

κατηγορία υλικών. 

 

 
(α)                                                                           (β) 

Εικόνα 1.6: (α)κυβικό εδροκεντρωμένο σύστημα fcc   (β) μέγιστης πυκνότητας εξαγωνικό 

σύστημα hcp [11] 

 

Δυστυχώς, η ανάπτυξη μιας έκφρασης δυναμικού δεν είναι απλή, και απαιτεί 

σημαντικό χρόνο και εμπειρία. Ευτυχώς, οι εκφράσεις δυναμικού έχουν αναπτυχθεί για 

ένα εύρος υλικών και η έρευνα βρίσκεται σε εξέλιξη για άλλα υλικά. Για παράδειγμα, 
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τα δυναμικά Morse και Lennard- Jones εφαρμόσθηκαν αρχικά σε μέταλλα με κυβική 

δομή. Η έκφραση δυναμικού πολλών σωματιδίων (Embedded Aton Method – ΕΑΜ) 

αναπτύχθηκε ως βελτίωση για ένα μεγάλο εύρος υλικών. Ομοίως, τα δυναμικά Brenner 

και Tersoff  αναπτύχθηκαν για υλικά με ομοιοπολικούς δεσμούς , όπως το πυρίτιο, το 

γερμάνιο, ακόμα και το διαμάντι. Το δυναμικό Born- Meyer αναπτύχθηκε ειδικά για 

κάποια κεραμικά. Πρέπει όμως να σημειωθεί, ότι τα δυναμικά αυτά αφορούν σε υλικά 

μονής φάσης μονοκρυστάλλου, με ένα συγκεκριμένο είδος δεσμών. Για τα 

πολυκρυσταλλικά υλικά, τα κράματα μετάλλων και για υλικά που είναι μερικώς 

ιοντικά και μερικώς ομοιοπολικά, απαιτείται η δημιουργία νέων πολυπλοκότερων 

δυναμικών.  

 

Πρέπει να τονισθεί ότι η ακρίβεια των τροχιών των ατόμων που θα προκύψει από την 

προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής, επηρεάζεται σημαντικά από την κατάλληλη 

επιλογή της έκφρασης δυναμικού. Ως εκ τούτου, η επιλογή μιας κατάλληλης έκφρασης 

δυναμικού είναι προϋπόθεση. Η ολική ενέργεια του συστήματος είναι το άθροισμα των 

κινητικών και δυναμικών ενεργειών. Η κινητική ενέργεια είναι εύκολο να υπολογιστεί, 

αλλά ο υπολογισμός της δυναμικής ενέργειας είναι πιο πολύπλοκος, αφού εξαρτάται 

από τις θέσεις όλων των αλληλοεπιδρώντων ατόμων. Η δυναμική ενέργεια παίζει 

κεντρικό ρόλο στην προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής. Πρώτον, η δύναμη που δρα 

πάνω σε κάθε άτομο είναι ανάλογη της πρώτης παραγώγου της συνάρτησης δυναμικού. 

Δεύτερον, η ολική ενέργεια πρέπει να παρακολουθείται προσεκτικά σε μια 

προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής.  

 

Στην πραγματικότητα, τα δυναμικά αυτά παρουσιάζουν μια πιο ρεαλιστική άποψη των 

ατομικών αλληλεπιδράσεων, σε σύγκριση με τα δυναμικά που προκύπτουν από καθαρά 

θεωρητικές προσεγγίσεις. Τα εμπειρικά δυναμικά βασίζονται σε απλές μαθηματικές 

εκφράσεις για τις ανά ζεύγη αλληλεπιδράσεις μεταξύ δύο ατόμων ή ιόντων και 

περιέχουν μία ή περισσότερες παραμέτρους προσαρμοσμένες στα πειραματικά 

δεδομένα. Η εγκυρότητα της συνάρτησης καθώς και η σταθερότητα του κρυστάλλου 

για ένα δεδομένο υλικό, ελέγχονται για διάφορες ιδιότητες, όπως είναι η ενέργεια 

συνοχής, η θερμοκρασία Debye, η σταθερά πλέγματος, η συμπιεστότητα και οι 

ελαστικές σταθερές, καθώς και η εξίσωση κατάστασης. Κατά συνέπεια, τα δυναμικά 

αυτά μπορούν να θεωρηθούν αξιόπιστα για απλά μέταλλα κυβικής δομής.  

 

Σε μεγαλύτερα συστήματα χρησιμοποιούνται εμπειρικές συναρτήσεις δυναμικού, οι 

οποίες λαμβάνουν υπόψη παράγοντες όπως την έκταση του ομοιοπολικού δεσμού, τη 

μεταβολή της γωνίας του δεσμού λόγω κάμψης, στρέψης ή αλληλεπιδράσεων van der 

Waals και Coulomb. Αυτή είναι η δεύτερη και πιο συνήθης μέθοδος, όπου οι 

παράμετροι προσδιορίζονται βάσει των φυσικών ιδιοτήτων κάθε υλικού. Οι 

παράμετροι μπορούν να ληφθούν είτε από πειραματικές μελέτες, είτε από 

υπολογισμούς κβαντικής μηχανικής. Η διατομική δυναμική ενέργεια συνήθως 

λαμβάνεται ως το άθροισμα των (εμπειρικών) δυναμικών των n σωμάτων, το οποίο 

εξαρτάται μόνο από την απόσταση μεταξύ των ατόμων. Τα δυναμικά αυτά 
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κατατάσσονται περαιτέρω, σε δυναμικά δύο, τριών ή περισσότερων σωμάτων, 

ανάλογα με την ομάδα των ατόμων από τα οποία εξαρτώνται οι όροι του δυναμικού.  

 

Αναφερόμενοι στην Εικόνα 1.7, το μήκος του δεσμού rο, είναι η απόσταση των 

κέντρων των ατόμων. Οι ισχυροί δεσμοί φέρνουν τα άτομα σε μικρότερη απόσταση 

και έτσι το μήκος του δεσμού είναι μικρότερο σε σύγκριση με τους ασθενείς δεσμούς. 

Στο σημείο rο, οι ελκτικές και οι απωστικές δυνάμεις εξισορροπούνται και η 

συνισταμένη δύναμη είναι μηδενική. Η κατάσταση αυτή αντιστοιχεί σε σταθερή 

ισορροπία ελάχιστης ενέργειας δυναμικού, το μέγεθος της οποίας είναι η ενέργεια του 

δεσμού. Οι ιδιότητες συνοχής ενός στερεού, η συμπεριφορά τήξης και ατμοποίησης 

προσδιορίζονται από το μέγεθος της μέγιστης ενέργειας δεσμού, η οποία καθορίζεται 

από την ελκτική συνιστώσα της διατομικής δύναμης. Όσο μεγαλύτερη είναι η ενέργεια 

δεσμού, τόσο μεγαλύτερη είναι η θερμοκρασία τήξης και το μέτρο ελαστικότητας του 

Young, και τόσο μικρότερος ο συντελεστής θερμικής διαστολής. Η κλίση της 

καμπύλης της δύναμης στο σημείο rο, δίνει το μέτρο ελαστικότητας. Οι μεγάλες 

«βυθίσεις» του δυναμικού είναι πιο συμμετρικές γύρω από τη θέση ισορροπίας rο, σε 

σχέση με τις πιο «ρηχές» βυθίσεις. [12-19] 
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Εικόνα 1.7: Μεταβολή των ελκτικών, απωστικών και συνισταμένων δυνάμεων (a) και των 

ελκτικών, απωστικών και συνισταμένων δυναμικών ενέργειας (b), ως συνάρτηση της διατομικής 

απόστασης r, μεταξύ δύο απομονωμένων ατόμων [10] 

 

 

Οι εκφράσεις ενέργειας δυναμικού γενικά αφορούν σε ένα μέτριο εύρος απόστασης 

ζευγών, σε εξαιρετικά μικρά όμως επίπεδα ενέργειας. Αγνοώντας τις διατομικές 

επιδράσεις κάτω από ένα σημείο αποκοπής, μπορεί να επιτευχθεί μια σημαντική 

μείωση στον υπολογιστικό χρόνο με ασήμαντη απώλεια ακρίβειας. Η αποκοπή του 

δυναμικού καταλήγει επίσης και σε παρόμοια αποκοπή στην καμπύλη της δύναμης. Η 

απόσταση αποκοπής μπορεί να επιλεγεί σε οποιοδήποτε σημείο, αλλά γενικά 

επιλέγεται σε απόσταση τέτοια, όπου η τιμή της δυναμικής ενέργειας είναι 3 ως 5% 

της τιμής της δυναμικής ενέργειας ισορροπίας. Στη συνέχεια θα δοθούν οι εκφράσεις 

μερικών εμπειρικών δυναμικών που χρησιμοποιούνται ευρέως.  [10-14] 
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1.3.1  Έκφραση δυναμικού Morse 

 

Το δυναμικό Morse είναι μια συχνά χρησιμοποιούμενη έκφραση ενέργειας δυναμικού. 

Είναι ένα δυναμικό ζεύγους, κατάλληλο για τη μοντελοποίηση μετάλλων κυβικής 

δομής. Το δυναμικό αυτό παράγει απωστικές δυνάμεις σε μικρά εύρη, ελκτικές σε 

μεσαία και εξασθενεί ομαλά στο μηδέν, σε μεγάλα εύρη. Χρησιμοποιεί μια μορφή 

δυναμικού που περιέχει δύο εκθετικούς όρους αντί για ένα νόμο που εξαρτάται από την 

ισχύ. Η έκφραση του δυναμικού Morse δίνεται από τη σχέση  

 

 {exp[ 2 ( )] 2exp[ ( )]}ij ij e ij eV D a r r a r r       (1.2) 

όπου  

er  και ijr  = απόσταση ισορροπίας και στιγμιαία απόσταση μεταξύ των ατόμων i και j, 

αντίστοιχα 

D  και α = σταθερές που προσδιορίζονται βάσει των φυσικών ιδιοτήτων του υλικού 

 

Για παράδειγμα, τα er , α και D  λαμβάνονται από την κοντινότερη απόσταση μεταξύ 

των ατόμων (αποστάσεις ισορροπίας πλέγματος), τη θερμοκρασία Debye και την 

ενέργεια εξάχνωσης. Η εγκυρότητα της συνάρτησης καθώς και η σταθερότητα του 

κρυστάλλου για ένα δοσμένο υλικό ελέγχεται ως προς διάφορες ιδιότητες, οι οποίες 

περιλαμβάνουν την ενέργεια συνοχής, τη σταθερά πλέγματος, τη σταθερά 

συμπιεστότητας και ελαστικότητας καθώς και την εξίσωση φάσης και την σταθερότητα 

του κρυστάλλου. [12,20] 

 

Οι Girifalco και Weizer [21] υπολόγισαν τις παραμέτρους Morse με χρήση 

πειραματικών τιμών για την ενέργεια ατμοποίησης, τις σταθερές πλέγματος και τη 

συμπιεστότητα. Η εξίσωση φάσης, οι ελαστικές σταθερές και οι συνθήκες 

σταθερότητας υπολογίστηκαν με χρήση των παραμέτρων Morse για μέταλλα με κυβική 

δομή και βρέθηκε ότι τα αποτελέσματα συμφωνούσαν με τα πειραματικά.  

 

 

1.3.2  Έκφραση δυναμικού Lennard-Jones 

 

Ένα ακόμα απλό δυναμικό ζεύγους για μεταλλικά υλικά, που περιγράφονται βάσει του 

μοντέλου των σκληρών σφαιρών (hard- sphere model), όπως και στο δυναμικό Morse  

και χρησιμοποιείται ευρέως, είναι το δυναμικό Lennard-Jones ή δυναμικό «6-12». Το 

δυναμικό Lennard-Jones δίνεται από τη σχέση: 

 

 

6 12

4ij

ij ij

V
r r

 

    
             

 (1.3) 



26 

 

όπου οι σταθερές σ και ε προσδιορίζονται από τις φυσικές ιδιότητες του υλικού. Βάσει 

σύμβασης, οι απωστικές δυνάμεις θεωρούνται θετικές και οι ελκτικές αρνητικές. 

[12,22] 

 

 

1.3.3 Έκφραση δυναμικού Born-Meyer 

 

Ένα πλήθος δυναμικών δημιουργήθηκαν ώστε να λαμβάνεται υπόψη μόνο η απωστική 

αλληλεπίδραση σε μικρές αποστάσεις. Η ανάπτυξη του δυναμικού αυτού 

πραγματοποιήθηκε για δύο λόγους. Πρώτον, μπορεί να χρησιμοποιηθεί σε περιπτώσεις 

όπου η ελκτική συνιστώσα παίζει δευτερεύοντα ή ασήμαντο ρόλο. Δεύτερον, η ελκτική 

συνιστώσα σε μεγάλη απόσταση, μπορεί να περιγραφεί από μια άλλη κατάλληλη 

συνάρτηση. Το δυναμικό Born-Meyer αναπαριστά την απώθηση των ιοντικών 

κρυστάλλων που βρίσκονται κοντά στο κέλυφος και δίνεται από τη συνάρτηση: 

   exp 2ij ij oV A a r r   
   (1.4) 

 

όπου τα Α και ro είναι σταθερές που προσδιορίζονται από τις φυσικές ιδιότητες του 

υλικού. Η απωστική δύναμη εξασθενεί ομαλά καθώς η απόσταση ijr  αυξάνεται. Το 

δυναμικό αυτό εφαρμόζεται ειδικά στα κεραμικά υλικά. [23] 

 

 

1.3.4 Δυναμικό πολλών ατόμων (Embedded-atom potential) 

 

Τα δυναμικά πολλών ατόμων αναπτύχθηκαν πρόσφατα για μέταλλα με κυβική δομή, 

για να περιγράψουν το μεταλλικό δεσμικό χαρακτήρα με μεγαλύτερη ακρίβεια σε 

σχέση με αυτή που είναι εφικτή με το δυναμικό δύο ατόμων. Το δυναμικό αυτό 

αποτελεί μια επέκταση του δυναμικού δύο ατόμων για τα μέταλλα και αναμένεται να 

λάβει υπόψη του την επίδραση των ελεύθερων ηλεκτρονίων που περιβάλλουν τα 

άτομα. Είναι μια πιο ρεαλιστική συνάρτηση δυναμικού, που μπορεί να μοντελοποιήσει 

με ακρίβεια τη μεταβολή των ιδιοτήτων του μετάλλου κοντά σε μια ελεύθερη 

επιφάνεια. Η ολική ενέργεια του συστήματος αναπαρίσταται από μια έκφραση της 

μορφής: 

 

    
1

2
ij ij j j ijE r r        

   
 (1.5) 

 

όπου τα i και j αναφέρονται στα άτομα, ijr  είναι η διατομική απόσταση μεταξύ των 

ατόμων και τα ij  και j  εξαρτώνται από τα εμπλεκόμενα είδη, καθώς και από τα 

ορίσματά τους. Ο πρώτος όρος χαρακτηρίζει το συμβατικό δυναμικό ζεύγους και ο 

δεύτερος όρος είναι η ενέργεια που απαιτείται, ώστε να ενσωματωθεί ένα άτομο i σε 

ένα νέφος ηλεκτρονίων. Έτσι, στο δυναμικό αυτό, το δυναμικό ζεύγους αυξάνεται κατά 
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ένα πρόσθετο άθροισμα ζευγών. Κατά συνέπεια, η μέθοδος αυτή, μπορεί να 

ενσωματώσει την εξάρτηση των αλληλεπιδράσεων από τις συντεταγμένες.  

 

Ένας σημαντικός περιορισμός είναι το εύρος των μεταλλικών συστημάτων στα οποία 

η μέθοδος αυτή είναι ακριβής. Σύμφωνα με το τροποποιημένο μοντέλο δυναμικού 

πολλών ατόμων, υπάρχουν έντεκα παράμετροι που το επηρεάζουν, από τις οποίες οι 

τρεις μπορούν να ορισθούν στις ονομαστικές τους τιμές. Κάθε μία από τις 

εναπομείνασες οκτώ παραμέτρους συνδέεται άμεσα με μια φυσική ποσότητα, δηλαδή 

την ενέργεια εξάχνωσης, τη σταθερά του πλέγματος, το μέτρο διόγκωσης, δύο 

διατμητικές σταθερές, δύο δομικές ενεργειακές διαφορές και την ενέργεια 

σχηματισμού κενού χώρου. [24,25] 

 

 

1.3.5 Δυναμικό Tersoff 

 

Ένα διαδεδομένο και αποτελεσματικό εμπειρικό δυναμικό για την περιγραφή 

ομοιοπολικών δεσμών είναι το δυναμικό Tersoff (Tersoff, 1989). Ιδιαίτερο 

χαρακτηριστικό του είναι το γεγονός ότι επιτρέπει το σχηματισμό και το σπάσιμο 

χημικών δεσμών κατά τη διάρκεια μιας προσομοίωσης χρησιμοποιώντας όρους 

πολλών σωμάτων, οι οποίοι μεταβάλλουν την ισχύ του ελκτικού τμήματος του 

δυναμικού ανάλογα με το χημικό περιβάλλον το κάθε ατόμου. 

 

Σύμφωνα με το δυναμικό Tersoff, η ενέργεια αλληλεπίδρασης μεταξύ δύο ατόμων σε 

απόσταση  rij δίνεται από τη σχέση 

 

    [ ( )]ij c ij R ij ij A ijV f r V r b V r   (1.6) 

 

Όπου 

    R ij ij ij ijV r A exp r   (1.7) 

 

και  

    A ij ij ij ijV r B exp r    (1.8) 

 

ένας απωστικός και ένας ελκτικός όρος τύπου Morse, fc(rij) μία συνάρτηση αποκοπής 

που περιορίζει τις αλληλεπιδράσεις σε πρώτη γειτονία και ορίζεται ως 
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Η ολική δυναμική ενέργεια του συστήματος δίνεται από το άθροισμα 

  
1

2
ij

i j

V r V


   (1.10) 

 

Το μοντέλο Tersoff προσφέρει μία ρεαλιστική προσέγγιση του ομοιοπολικού δεσμού 

και διαθέτει παραμετροποιήσεις για συστήματα που περιέχουν άνθρακα, πυρίτιο και 

γερμάνιο (Tersoff, 1989), οξυγόνο, βόριο και άζωτο και με κάποιες μετατροπές 

υδρογόνο και στοιχεία της ομάδας III-V. Επέκταση του μοντέλου Tersoff για την 

καλύτερη περιγραφή συστημάτων άνθρακα και υδρογονανθράκων αποτελούν τα 

δυναμικά Reactive Empirical Bond Order REBO (Brenner, 1990). 

 

Τόσο το δυναμικό Tersoff όσο και τα δυναμικά REBO αποτελούν προσεγγίσεις των 

ομοιοπολικών αλληλεπιδράσεων, χωρίς να λαμβάνουν υπόψη τις αλληλεπιδράσεις van 

der Waals. Η απευθείας εισαγωγή ενός δυναμικού τέτοιων αλληλεπιδράσεων στα 

δυναμικά των ομοιοπολικών δεσμών έχει καταστρεπτικές συνέπειες, καθώς οι 

αποστάσεις κάτω από τις οποίες εμφανίζεται η van der Waals άπωση είναι μεγαλύτερες 

από τις τυπικές αποστάσεις των χημικών δεσμών, στις οποίες έχουν ελάχιστα τα 

δυναμικά Tersoff και REBO. Για το λόγο αυτό απαιτείται μία ελεγχόμενη ενσωμάτωση 

των van der Waals αλληλεπιδράσεων, με τέτοιο τρόπο ώστε το σύστημα να επιλέγει 

πότε είναι δυνατός ο σχηματισμός ενός χημικού δεσμού ή ενός δεσμού van der Waals. 

[26] 

 

 

1.4 Εξισώσεις κίνησης 

 

Η εξίσωση δυναμικού είναι θεμελιώδης για τη συμπεριφορά του συστήματος των 

σωμάτων. Όμως εκφράζει τη δυνατότητα κίνησης των δομικών συστατικών. Δεν δίνει 

την απόκριση των ατόμων. Για το λόγο αυτό χρειάζονται εξισώσεις που δίδουν από το 

δυναμικό, τις δυνάμεις αλληλεπίδρασης μεταξύ των ατόμων. Όμως και αυτές δεν 

αρκούν, διότι χρειάζεται συσχέτιση των δυνάμεων με τις θέσεις των ατόμων. Αυτή 

γίνεται με τις δυναμικές εξισώσεις του συστήματος. Ενοποιώντας το δυναμικό, η 

αντίστοιχη συνάρτηση, με τη δημιουργία από αυτό δυνάμεων και την επίδραση αυτών 

στα άτομα, προκύπτει το σύστημα διαφορικών εξισώσεων, που επιλυόμενο δίνει τη 

χρονική εξέλιξη του δυναμικού συστήματος. [9] 

 

Ανάλογα με την αναγκαία πολυπλοκότητα μοντελοποίησης, χρησιμοποιούνται και 

διαφορετικές εξισώσεις. Αυτές ποικίλουν από τις συνήθεις εξισώσεις Newton έως την 

αποσυζευγμένη εξίσωση Schrödinger.  
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1.5 Μέθοδοι Ολοκλήρωσης 

 

Για τον υπολογισμό οποιασδήποτε ιδιότητας του μελετώμενου συστήματος, αναλύεται 

μια τροχιά. Η τροχιά είναι ένα σύνολο από χρονικά στιγμιότυπα του συστήματος, στο 

καθένα από τα οποία αποθηκεύονται οι συντεταγμένες (ή ακόμα και οι ταχύτητες ή και 

οι δυνάμεις) για κάθε άτομο. Οποιοσδήποτε υπολογισμός που βασίζεται στην τροχιά, 

είναι ουσιαστικά στατιστικής φύσης, μιας και λαμβάνονται χρονικές μέσες τιμές από 

τα στιγμιότυπα που περιέχει η τροχιά. Η αρχική ταχύτητα καθενός από τα άτομα 

επιλέγεται στατιστικά, ώστε να ακολουθεί την κατανομή Maxwell-Boltzmann, βάσει 

της αρχικής θερμοκρασίας.  

 

Ο υπολογισμός της τροχιάς απαιτεί την αριθμητική ολοκλήρωση των διαφορικών 

εξισώσεων της κίνησης από την αρχική κατάσταση, η οποία στην περίπτωση μιας 

κατεργασίας είναι η κατάσταση όπου το κοπτικό εργαλείο πλησιάζει το τεμάχιο, αλλά 

δεν το έχει ακουμπήσει ακόμα, μέχρι μια τελική κατάσταση, η οποία μπορεί να 

θεωρηθεί η στιγμή που ένα στρώμα υλικού έχει αφαιρεθεί από το τεμάχιο.  

 

Μεγάλη ποικιλία μεθόδων αριθμητικής ολοκλήρωσης διαφορικών εξισώσεων 

διατίθεται από την αριθμητική ανάλυση. Όμως οι περισσότερες από αυτές 

απορρίπτονται στα πλαίσια της μοριακής δυναμικής. Ο λόγος είναι ότι απαιτούν 

περισσότερους από έναν υπολογισμούς των δυνάμεων αλληλεπίδρασης σε κάθε 

χρονική επανάληψη. Εφόσον ο υπολογισμός δυνάμεων συνιστά το υπολογιστικώς 

ακριβότερο τμήμα του αλγορίθμου, οι μέθοδοι αυτές δεν είναι αποδοτικές.  

 

Θα ήταν αποδεκτές, εάν η επιπρόσθετη ακρίβεια την οποία προσφέρουν επέτρεπε την 

αύξηση του χρονικού βήματος ολοκλήρωσης Δt. Όμως το βήμα ολοκλήρωσης είναι 

άνω φραγμένο, λόγω της ανάγκης ακριβούς υπολογισμού στην περιοχή του 

εξαιρετικώς απότομου απωστικού τμήματος του δυναμικού στις κοντινές αποστάσεις. 

Κατά συνέπεια, μέθοδοι όπως οι Runge-Kutta δεν δύνανται να προσφέρουν κάποιο 

πλεονέκτημα μείωσης των επαναλήψεων.  

 

Το ίδιο ισχύει και για προσαρμοστικές μεθόδους που μεταβάλλουν δυναμικώς το βήμα 

Δt, προκειμένου να διατηρήσουν κάποια προκαθορισμένη ακρίβεια. Το κάθε άτομο 

υπόκειται στην επίδραση του ραγδαία εξελισσόμενου περιβάλλοντός του, λόγω της 

αναδιάταξης όλων των γειτόνων του. Το πρόβλημα είναι θεμελιώδες και διέπει όλα τα 

προβλήματα αλληλεπίδρασης πολλών σωμάτων. Η επίτευξη υψηλής ακρίβειας των 

ατομικών τροχιών δεν ανταποκρίνεται στην πραγματικότητα, ούτε μπορεί να 

επιτευχθεί. Το σύστημα είναι χαοτικό.  

 

Σε συστήματα πολλών σωμάτων, απειροστή διαφορά στις θεωρούμενες αρχικές 

συνθήκες οδηγεί, κατόπιν κάποιου ικανού χρόνου, σε άπειρη απόσταση μεταξύ των 

τροχιών. Με άλλα λόγια, τροχιές που τείνουν να ταυτισθούν στην αρχή τους 

αποκλίνουν μη φραγμένως μετά από πεπερασμένο χρόνο. Η χρονική αυτή διάρκεια 
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είναι χαρακτηριστική του κάθε χαοτικού συστήματος και ποσοτικοποιείται με τη 

σταθερά Lyapunov αυτού. [9,10] 

 

1.5.1 Μέθοδος Βατραχοδρασκελισμών (Leapfrog-Type Method) 

 

Η μέθοδος αυτή βασίζεται στο ανάπτυγμα Taylor της θέσης x(t) συναρτήσει του 

χρόνου t, το οποίο φαίνεται στη συνέχεια: 

        
2

3( )
2

h
x t h x t hx t x t O h      (1.11) 

 

        
2

3( )
2

h
x t h x t hx t x t O h      (1.12) 

όπου: 

h=Δt, είναι το χρονικό βήμα.  

 

Στη μέθοδο αυτή, το ανάπτυγμα Taylor μπορεί να γίνει ως εξής: 
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 (1.14) 

Αφαιρώντας τις δύο τελευταίες εξισώσεις, έχουμε: 
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h h
x t x t hx t
   
      

   
 (1.15) 

 

     ( )
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h
x t h x t hx t     (1.16) 

 

που αποτελεί το αναδρομικό σχήμα της μεθόδου Leapfrog για τον υπολογισμό των 

θέσεων και των ταχυτήτων των ατόμων.  

 

Ο όρος βατραχοδρασκελισμός προέρχεται από το γεγονός ότι ο υπολογισμός των 

θέσεων και των ταχυτήτων γίνεται για διαφορετικές χρονικές στιγμές, όπως φαίνεται 

και από τις προηγούμενες σχέσεις. Βέβαια κάτι τέτοιο δεν αποτελεί πρόβλημα. Για να 

υπολογιστεί η ταχύτητα τη χρονική στιγμή t, μπορεί να χρησιμοποιηθεί μία από τις 

παρακάτω σχέσεις: 

 

   ( )
2 2

h h
x t x t x t

 
   

 
 (1.17) 
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   ( )
2 2

h h
x t x t x t

 
   

 
 (1.18) 

 

Η μέθοδος των βατραχοδρασκελισμών μπορεί να μετασχηματιστεί σε έναν 

εναλλακτικό, αλγεβρικά ισοδύναμο τρόπο, που επιτρέπει να γίνεται ο υπολογισμός των 

θέσεων και των ταχυτήτων την ίδια χρονική στιγμή, προκειμένου να αποφεύγεται η 

αποθήκευση των θέσεων και των ταχυτήτων σε διαφορετικές χρονικές στιγμές και ο 

μετέπειτα υπολογισμός των ταχυτήτων για τη χρονική στιγμή t, από τις τελευταίες 

εξισώσεις [8,9]. Για να γίνει αυτό, οι υπολογισμοί χωρίζονται σε δύο μέρη: 

 

Πριν υπολογιστούν οι τιμές των επιταχύνσεων, γίνεται υπολογισμός των ταχυτήτων 

για μισό χρονικό βήμα, χρησιμοποιώντας τις παλιές τιμές των επιταχύνσεων, με τη 

σχέση: 

 

   ( )
2 2

h h
x t x t x t
 
   

 
 (1.19) 

 

Στη συνέχεια, υπολογίζονται οι συντεταγμένες για ένα ολόκληρο χρονικό βήμα, 

χρησιμοποιώντας τις ενδιάμεσες τιμές των ταχυτήτων που υπολογίστηκαν από την 

προηγούμενη σχέση: 

 

     ( )
2

h
x t h x t hx t     (1.20) 

 

Στο επόμενο βήμα, χρησιμοποιούνται οι καινούριες συντεταγμένες για να 

υπολογιστούν οι καινούριες τιμές των επιταχύνσεων και στη συνέχεια υπολογίζονται 

οι ταχύτητες προσθέτοντας και το άλλο μισό χρονικό βήμα, σύμφωνα με τη σχέση:  

 

   ( )
2 2

h h
x t h x t x t h

 
     

 
 (1.21) 

 

 

 

 

 

1.5.2 Μέθοδος Verlet 

 

Ο αλγόριθμος ολοκλήρωσης Verlet, που επινοήθηκε από τον Loup Verlet, είναι 

αλγεβρικά ισοδύναμος με τον αλγόριθμο των βατραχοδρασκελισμών. Βασίζεται και 

αυτός στο ανάπτυγμα κατά Taylor: 
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2
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2

h
x t h x t hx t x t O h      (1.22) 

        
2

3( )
2

h
x t h x t hx t x t O h      (1.23) 

και αν προστεθούν τα δύο παραπάνω αναπτύγματα προκύπτει 

 

      2 42 ( ) ( )x t h x t x t h h x t O h       (1.24) 

 

Οι θέσεις για την παρούσα χρονική στιγμή και την προηγούμενή της, δηλαδή οι x(t) 

και x(t-h), είναι γνωστές και επομένως μπορούν να υπολογιστούν και οι επιταχύνσεις 

των ατόμων, ως συνάρτηση των συντεταγμένων τους.  

 

Ο υπολογισμός της ταχύτητας δεν εμπλέκεται στην επίλυση και εάν θέλουμε να 

υπολογίσουμε τις τιμές της, χρησιμοποιούμε τη σχέση:  

 

  
  2

( )
( )

2

x t h x t h
x t O h

h

  
   (1.25) 

 

Για τη μέθοδο αυτή μπορούμε να παρατηρήσουμε δύο χαρακτηριστικά. Το πρώτο είναι 

ότι για τον υπολογισμό της μετατόπισης από τη δύναμη δεν απαιτείται ο υπολογισμός 

κάποιας ενδιάμεσης μεταβλητής. Αυτό είναι ένα πολύ σημαντικό πλεονέκτημα, καθώς 

με αυτό τον τρόπο επιτυγχάνεται μεγάλη ακρίβεια, αποκοπή όρων και συσσώρευση 

αριθμητικών σφαλμάτων που εξαλείφονται. Το δεύτερο χαρακτηριστικό που μπορούμε 

να διακρίνουμε και το οποίο είναι άμεση συνέπεια του πρώτου, είναι ότι με τη μέθοδο 

αυτή επιτυγχάνεται ακρίβεια Ο(Δt4) [10,11]. 

Για τις δύο παραπάνω μεθόδους μπορούμε να παρατηρήσουμε πως και οι δύο δίνουν 

ακρίβεια στον υπολογισμό των συντεταγμένων μέχρι και την τρίτη δύναμη του Δt. Στη 

μέθοδο της Μοριακής Δυναμικής μάς ενδιαφέρει να διατηρούνται  συγκεκριμένες 

ποσότητες, όπως η ενέργεια. Κάτι τέτοιο βέβαια είναι αδύνατο να επιτευχθεί απολύτως, 

λόγω των διαφόρων αριθμητικών σφαλμάτων που εμφανίζονται και προτιμώνται 

γενικότερα μέθοδοι οι οποίες δίνουν καλή ακρίβεια στη διατήρηση της ενέργειας. 

 

Γενικά, οι μέθοδοι των βατραχοδρασκελισμών και του Verlet, που είναι χαμηλής τάξης 

μέθοδοι, δίνουν καλύτερα και ακριβέστερα αποτελέσματα ως προς τη διατήρηση της 

ενέργειας, σε σχέση με μεθόδους υψηλότερης τάξης. Επιπλέον, απαιτούν ελάχιστη 

μνήμη και χαρακτηρίζονται από υψηλότερη ευστάθεια σε σχέση με την απλή 

ολοκλήρωση κατά Euler. 

 

1.5.3 Μέθοδοι Πρόβλεψης-Διόρθωσης 

 

Οι μέθοδοι πρόβλεψης – διόρθωσης (predictor – corrector (PC) methods) είναι μέθοδοι 

πολλαπλών τιμών, με την έννοια ότι χρησιμοποιούν πλήθος πληροφοριών που 
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υπολογίζονται σε ένα ή περισσότερα προηγούμενα χρονικά βήματα. Ουσιαστικά, 

προηγούνται στην αριθμητική ολοκλήρωση, υπολογίζοντας αρχικά κάποια εκτίμηση 

του μεγέθους και βελτιώνοντας την τιμή αυτή καθώς προχωράει ο υπολογισμός. Οι δύο 

πιο δημοφιλείς μορφές της μεθόδου διακρίνονται από το εάν χρησιμοποιούνται οι τιμές 

της επιτάχυνσης προηγούμενων χρονικών βημάτων (μέθοδος Adams πολλαπλών 

βημάτων), ή εάν χρησιμοποιούνται παράγωγοι της επιτάχυνσης της παρούσας χρονικής 

στιγμής (μέθοδος Nordsieck). Σε περιπτώσεις όπου η ακρίβεια είναι συγκεκριμένη ως 

προς δεδομένη ισχύ του βήματος ολοκλήρωσης Δt, οι δύο παραπάνω μορφές 

αποδεικνύεται ότι είναι αλγεβρικά ισοδύναμες.  

 

Οι μέθοδοι είναι υψηλότερης τάξης από τη μέθοδο των βατραχοδρασκελισμών, αλλά 

συνεπάγονται συγκεκριμένη ποσότητα από επιπλέον υπολογισμούς και απαιτούν 

μεγαλύτερη μνήμη για τις επιπλέον μεταβλητές που σχετίζονται με κάθε άτομο. Εδώ 

θα αναφερθούμε μόνο στις μεθόδους πολλαπλών βημάτων, όπως είναι η μέθοδος 

Adams, καθώς οι παράγωγοι της επιτάχυνσης απουσιάζουν, εφ’ όσον δεν συμμετέχουν 

με φυσικό τρόπο στη δυναμική του Newton [8,9,10].  

 

Στη μέθοδο Adams, στόχος είναι η επίλυση της δευτεροβάθμιας διαφορικής εξίσωσης: 

 ( , , )x f x x t  (1.26) 

 

Στη φάση πρόβλεψης (predictor step) για τη χρονική στιγμή t + h γίνεται μια 

προεκβολή των τιμών που υπολογίστηκαν σε προηγούμενα χρονικά βήματα t, t–h,…, 

με τον τύπο Adams - Bashforth 
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       (1.27) 

Για δεδομένη τιμή του k, ο παραπάνω τύπος παρέχει ακριβή αποτελέσματα για όλα τα 

πολυώνυμα: 

   , qx t t q k    (1.28) 

 

και στη γενική περίπτωση το τοπικό σφάλμα είναι O(hk+1). Προκειμένου να ισχύει η 

προηγούμενη απαίτηση, πρέπει οι συντελεστές {αi} να ικανοποιούν το ακόλουθο 

σύστημα των k – 1 εξισώσεων: 
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  (1.29) 

 

Το παραπάνω αλλά και τα επακόλουθα συστήματα εξισώσεων εύκολα επιλύονται και 

δίνουν ρητές συναρτήσεις για τα αi.  

 

Παρόμοια συνάρτηση υπάρχει και για την ταχύτητα:  
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με συντελεστές που να ικανοποιούν τις εξισώσεις: 
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  (1.31) 

 

Αφού λοιπόν υπολογιστούν οι προβλέψεις για τη θέση και την ταχύτητα της χρονικής 

στιγμής t + h, στη συνέχεια χρησιμοποιούνται για τον υπολογισμό της τιμής του f(t + 

h). Οι διορθώσεις γίνονται με τη βοήθεια του τύπου Adams – Moulton: 
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με τους συντελεστές να προκύπτουν από το ακόλουθο σύστημα: 
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Αυτό που μπορούμε να παρατηρήσουμε είναι ότι οι προβλέψεις δεν εμφανίζονται στις 

εξισώσεις διόρθωσης, πέρα από τη χρήση τους για τον υπολογισμό του f.  

 

Η μέθοδος πρόβλεψης διόρθωσης ουσιαστικά αποτελεί μία γενίκευση της ισχυρής 

μεθόδου ολοκλήρωσης κατά Gauss. Οι συντελεστές πινακοποιούνται και αντίστοιχες 

σχέσεις ορίζονται και για την επίλυση συστημάτων πρώτης τάξης. 

 

1.6 Εφαρμογή της ΜΔ στις κοπές νανοκλίμακας 

 

1.6.1 Νευτώνια άτομα 

 

Στις προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής, η αριθμητική ολοκλήρωση των κλασσικών 

εξισώσεων του Νεύτωνα για την κίνηση, πραγματοποιείται σε ένα σύνολο ατόμων 

(Νευτώνια άτομα). Έτσι ισχύει  
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όπου m  είναι η μάζα του ατόμου και ir , i  ip και iF  είναι η θέση, η ταχύτητα η ορμή 

και η δύναμη που ασκείται στο άτομο i , αντίστοιχα. Το αποτέλεσμα της προσομοίωσης 

είναι οι τροχιές των ατόμων, καθώς και οι ταχύτητές τους. Η δύναμη iF σε ένα άτομο 

i , είναι η κλίση της συνάρτησης δυναμικού (ΣΔ) ως προς τη θέση του ατόμου i , π.χ. 

 

 1 2( , ,..., )i i NaV F r r r  (1.37) 

όπου,  

 

V = συνάρτηση ενέργειας δυναμικού 

Νa= αριθμός ατόμων 

i i i ix y z  r i j k  είναι η θέση του διανύσματος του ατόμου i , όπου ix , iy  και iz  είναι 

οι συντεταγμένες του ατόμου i και  

 

i

i i ix y z

  
   

  
i j k  

 

Οι προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής διεξάγονται μέσω μιας σειράς χρονικών 

βημάτων, τα οποία αποτελούνται από:  

 

(α) άθροιση των ζευγών δυνάμεων για κάθε άτομο,  

(β) υπολογισμός των νέων ταχυτήτων και μετατοπίσεων σε κάθε βήμα,  

(γ) προσδιορισμός των νέων θέσεων των ατόμων, και  

(δ) έλεγχος διατήρησης της ενέργειας.  

 

Για να δοθεί μια εκτίμηση της υπολογιστικής δυνατότητας που απαιτείται στις 

προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής, πρέπει να σημειωθεί ότι το πλήθος των 

διαφορικών εξισώσεων που πρέπει να επιλυθούν είναι 6Ν, όπου Ν το πλήθος των 

ατόμων που λαμβάνονται υπόψη στο τεμάχιο, το οποίο μπορεί να ποικίλλει από μερικές 

εκατοντάδες ως αρκετές χιλιάδες άτομα. Όσο μεγαλύτερο το πλήθος, τόσο 

μεγαλύτερος και ο χρόνος επεξεργασίας. Σε γενικές γραμμές, 2000-10000 άτομα 

λαμβάνονται υπόψη σε κάθε προσομοίωση. Έτσι, ένα μοντέλο 2000 ατόμων, απαιτεί 

την επίλυση 12000 συζευγμένων, διαφορικών εξισώσεων κίνησης πρώτης τάξης.  

 

Στις περισσότερες προσομοιώσεις κατεργασιών, η συνάρτηση ενέργειας δυναμικού 

που χρησιμοποιείται, είναι η άθροιση των ζευγών αλληλεπιδράσεων. Το συνολικό 

πλήθος των ανά ζεύγη όρων σε ένα τέτοιο δυναμικό δίνεται από τη σχέση Ν(Ν-1)/2. 

Άρα, για Ν=2000, περίπου 2 × 106 ανά ζεύγη όροι πρέπει να υπολογισθούν σε κάθε 

βήμα ολοκλήρωσης. Άρα συνολικά για τον υπολογισμό μιας τροχιάς, απαιτούνται 8× 

106 υπολογισμοί, αφού σε κάθε βήμα ολοκλήρωσης απαιτούνται τέσσερις τέτοιοι 
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υπολογισμοί. Ως εκ τούτου, ο υπολογιστικός χρόνος αυξάνεται πολύ γρήγορα, καθώς 

αυξάνεται το πλήθος των ατόμων που λαμβάνονται υπόψη.  

Όμως, το μοντέλο πρέπει να παρουσιάζει «σύγκλιση μεγέθους», δηλαδή, τα τελικά 

αποτελέσματα δεν πρέπει να είναι ευαίσθητα στην προσθήκη νέων ατόμων στο 

μοντέλο. Για να προσδιορίσουμε αν ένα μοντέλο παρουσιάζει σύγκλιση μεγέθους, 

πρέπει να προηγηθούν εμπειρικές μελέτες, στις οποίες προσδιορίζεται η ευαισθησία 

των τελικών αποτελεσμάτων, ανάλογα με το πλήθος των ατόμων. Το βέλτιστο πλήθος, 

είναι η μικρότερη τιμή του Ν, για την οποία τα τελικά αποτελέσματα κρίνονται 

επαρκώς ανεπηρέαστα από το Ν. Τυπικοί χρόνοι επεξεργασίας για ένα μοντέλο 

επίπεδης, διδιάστατης νανομετρικής κοπής 2000 ατόμων, είναι μερικές ώρες. [11,27] 

 

 

1.6.2 Άτομα θερμοστάτες  

 

Στη Μοριακή Δυναμική γίνεται επιλογή του στατιστικού συνόλου που θα 

χρησιμοποιηθεί. Η επιλογή αφορά στους περιορισμούς που θα επιβληθούν στο 

σύστημα. Ο λόγος είναι ότι τα αποτελέσματα της προσομοίωσης θα αναχθούν σε 

μακροσκοπικές ιδιότητες των προς προσομοίωση υλικών. Εκτός του μικροκανονικού 

στατιστικού συνόλου, όλα τα υπόλοιπα έχουν ως περιορισμό την θερμοκρασία. Η 

ρύθμιση της θερμοκρασίας στην επιθυμητή τιμή, γίνεται με την διαδικασία της 

θερμοστάτησης. Στην ουσία, το σύστημα αφήνεται να εξελιχτεί για λίγο, χωρίς 

περιορισμό θερμοκρασίας, και σε τακτά χρονικά διαστήματα, η θερμοκρασία 

επιβάλλεται να γίνει ίση με την επιθυμητή. 

 

Στη διάρκεια εξέλιξης της Μοριακής Δυναμικής, εξελίχθηκαν διάφοροι αλγόριθμοι 

θερμοστάτησης, π.χ. Berensen, επανακαθορισμός ταχύτητας (Velocity rescaling), 

Nosé-Hoover. Οι διαφορές στους αλγορίθμους θερμοστάτησης, έγκειται στον τρόπο 

με τον οποίο προσαρμόζουν την θερμοκρασία στην επιθυμητή.  

 

Σύμφωνα με την μέθοδο θερμοστάτησης Nosé-Hoover, στο σύστημα εισάγεται ένα 

«υπερ-μόριο». Το μόριο αυτό αλληλεπιδρά με τα υπόλοιπα του συστήματος 

επηρεάζοντας την κινητική τους ενέργεια. Ο τρόπος με τον οποίο την επηρεάζει, οδηγεί 

σε κινητική ενέργεια που αντιστοιχεί στην επιθυμητή θερμοκρασία. Το παραπάνω, 

είναι ανάλογο με την βύθιση του συστήματος σε λουτρό, με σκοπό τη διατήρηση της 

θερμοκρασίας σταθερής. [8,28]. 

 

 

1.6.3 Συνοριακά άτομα 

 

Τα συνοριακά άτομα του εργαλείου και του τεμαχίου θεωρούνται ανεπηρέαστα από 

την κατεργασία κοπής, καθώς είναι μακριά από την διεπιφάνεια εργαλείου-τεμαχίου. 

Κατά συνέπεια, οι θέσεις των συνοριακών ατόμων δε θα μεταβληθούν η μια ως προς 

την άλλη κατά τη διάρκεια της κατεργασίας κοπής.  
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Στην Εικόνα 1.8, η ακμή του εργαλείου θεωρείται άκαμπτη (δηλ. δεν παραμορφώνεται) 

ή άπειρης σκληρότητας. Αυτή είναι γενικά η περίπτωση, όταν έναν μαλακό τεμάχιο, 

όπως η χαλκός ή το αλουμίνιο, κατεργάζεται από ένα σκληρό κοπτικό εργαλείο, όπως 

ένα εργαλείο από διαμάντι. Εναλλακτικά, οι κοπτικές ακμές αποτελούνται από 

Νευτώνια άτομα και τα συνοριακά άτομα μετακινούνται προς τα εξωτερικά τοιχώματα 

του εργαλείου, όπου στην περίπτωση αυτή, το εργαλείο μπορεί να παραμορφωθεί κατά 

τον ίδιο τρόπο που παραμορφώνεται και το τεμάχιο κατεργασίας. Αυτή είναι η 

περίπτωση όπου ένα τεμάχιο από χαλκό κατεργάζεται από ένα σιδερένιο εργαλείο, ή 

όπου η διαφορική σκληρότητα των δύο υλικών είναι μικρή. Ομοίως, τα συνοριακά 

άτομα στην πλευρά μακριά από το εργαλείο στην Εικόνα 1.8 μπορούν να 

αναπαρασταθούν ως πράσινα σφαιρίδια ή μπορούν να αντικατασταθούν (μαζί με 

άτομα θερμοστάτες, άτομα δηλαδή που απορροφούν θερμότητα ώστε να διατηρείται η 

θερμοκρασία του συνόλου σταθερή) από Νευτώνια άτομα, στην οποία περίπτωση το 

όριο δεν είναι πλέον άκαμπτο.  

 

Η πλαστική παραμόρφωση του εργαλείου, η φθορά του εργαλείου και οι χημικές 

αλληλεπιδράσεις μεταξύ του εργαλείου και του τεμαχίου μπορούν να μελετηθούν μέσω 

αυτής της προσέγγισης. Καθώς η δημιουργία προεξοχών στις κατεργασίες συμβαίνει 

στην πλευρά εξόδου του τεμαχίου λόγω έλλειψης περιορισμού ακαμψίας, στην 

προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής τα συνοριακά άτομα (μαζί με τα άτομα 

θερμοστάτες) στη μακρινή πλευρά του τεμαχίου (ως προς την αρχική θέση του 

εργαλείου) απομακρύνονται, ώστε να επιτραπεί η παραμόρφωση των ατόμων χωρίς 

περιορισμό, όταν μοντελοποιείται η αστοχία εξόδου ή η δημιουργία προεξοχών. Τα 

άτομα που βρίσκονται σε δύο γειτονικά στρώματα ως προς τα οριακά άτομα, 

λειτουργούν ως θερμοστατικά άτομα. [8,10,31] 
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Εικόνα 1.8: Διδιάστατη αναπαράσταση των διαφόρων ζωνών ενός τεμαχίου [10] 

 

 

1.6.4 Συναρτήσεις Επανακαθορισμού Ταχυτήτων  

 

Καθώς η πλαστική παραμόρφωση στη ζώνη διάτμησης και η τριβή στη διεπιφάνεια 

αποβλίττου- εργαλείου μετατρέπονται σε θερμότητα, η θερμότητα αυτή πρέπει να 

αποβάλλεται διαρκώς. Στις πραγματικές κατεργασίες, μεγάλο μέρος της θερμότητας 

απομακρύνεται με το απόβλιττο και το λιπαντικό, καθώς και από το εργαλείο και το 

κατεργαζόμενο υλικό. Η πιο αποτελεσματική μέθοδος προσομοίωσης αποβολής της 

παραγόμενης κατά την κατεργασία θερμότητας είναι η χρήση των συναρτήσεων 

ορισμού θερμότητας. Οι μέθοδοι αυτές προτάθηκαν από τους Agrawal et al [32] και 

Riley et al [33] . Η διαδικασία αυτή επιτρέπει τις στατιστικές διακυμάνσεις γύρω από 

μια θερμοκρασία ισορροπίας.  

 

Για να εφαρμοσθεί η μέθοδος αυτή, τα Ν άτομα του πλέγματος πρέπει να χωρισθούν 

σε τρεις ζώνες. Η πρωτεύουσα ζώνη (Ρ- ζώνη) περιέχει τα νευτώνια άτομα που μας 

ενδιαφέρουν. Μια δευτερεύουσα ζώνη (Q- ζώνη) συνίσταται από όλα τα περιφερειακά 

άτομα του κρυστάλλου. Τα πιο εξωτερικά άτομα είναι στο όριο ή στη Β- ζώνη. Στους 

υπολογισμούς Μοριακής Δυναμικής, οι κινήσεις των ατόμων της Ρ- ζώνης 

προσδιορίζονται μόνο από τις δυνάμεις που παράγονται από την αλληλεπίδραση του 

δυναμικού και της διαδικασίας κοπής. Οι κινήσεις των ατόμων της Q- ζώνης 

τροποποιούνται λόγω του επανακαθορισμού ταχυτήτων ή των συναρτήσεων 

θερμοποίησης, που αφορούν κάθε άτομο της ζώνης. Η συνάρτηση θερμοποίησης για 

τη x συνιστώσα της ταχύτητας του ι-οστού ατόμου του πλέγματος δίνεται από τη 

σχέση: 
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όπου 
i

n

xV  είναι η νέα x συνιστώσα της ταχύτητας για το άτομο i  τη χρονική στιγμή nt

και 
i

o

xV  είναι η παλιά του ταχύτητα. Η  ,
i

r

xV T  είναι η τυχαία ταχύτητα που επιλέγεται 

από την κατανομή Boltzmann σε θερμοκρασία Τ από ένα τυχαίο πλήθος x. Η w  είναι 

μια παράμετρος που ελέγχει τη δύναμη του επανακαθορισμού.  

 

Ανάλογες εξισώσεις χρησιμοποιούνται και για τις y και z συνιστώσες της ταχύτητας. 

Αυτή η διαδικασία επανακαθορισμού εφαρμόζεται σε κάθε άτομο της Q- ζώνης, σε ίσα 

δομημένα χρονικά διαστήματα Δt. Η χρήση της Εξίσωσης (1.38) προσομοιώνει με 

ακρίβεια τα φαινόμενα μεταφοράς ενέργειας του υλικού και επιτρέπει τον ακριβή 

υπολογισμό της θερμοκρασιακής κλίσης κατά τη διάρκεια της κατεργασίας κοπής. [9] 

 

 

1.6.5 Συνάρτηση επιθυμητής θερμοκρασίας 

 

Η θερμοκρασία του συστήματος εκφράζεται από το μέσο τετράγωνο των ταχυτήτων 

των N ατόμων και δίνεται από: 
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      (1.39) 

 

Αν 3dT T   τότε η συνθήκη ικανοποιείται, διαφορετικά απαιτείται ανάθεση νέων 

ταχυτήτων. Τd είναι η επιθυμητή θερμοκρασία. Εάν η απόλυτη διαφορά μεταξύ της 

μετρούμενης θερμοκρασίας και αυτής που επιθυμείται δεν υπερβαίνει τους 3 Κ τότε η 

ακρίβεια θεωρείται ικανοποιητική, οπότε η προσομοίωση προχωρά. Σε αντίθετη 

περίπτωση ανατίθενται νέες ταχύτητες μέχρι να ικανοποιηθεί το κριτήριο. [34] 

 

 

1.6.6 Επαναπροσδιορισμός ταχυτήτων 

 

Στην περίπτωση που απαιτείται ανάθεση νέων ταχυτήτων, αυτό γίνεται ακολουθώντας 

τις παρακάτω εξισώσεις για την επίλυση των εξισώσεων κίνησης με τον αλγόριθμο 

Verlet. 

 

 1,....d
i i

T
v v i N

T
   (1.40) 
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Είναι σημαντικό να σημειώσουμε ότι μερικοί θεωρητικοί δε θεωρούν την 

προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής ως μια πειραματική τεχνική, διότι δεν εκτελούνται 

καθόλου μετρήσεις σε πραγματικά συστήματα, δηλαδή οι προσομοιώσεις της 

Μοριακής Δυναμικής είναι το αποτέλεσμα καθαρών υπολογισμών. Οι πειραματιστές 

θεωρούν ότι τα αποτελέσματα της προσομοίωσης, όπως τα πειράματα, 

χρησιμοποιούνται για να ελέγξουν τις θεωρίες και υπόκεινται σε προβλήματα 

αναπαραξιμότητας και στατιστικών σφαλμάτων. [34] 

 

 

 

1.6.7 Χρήση της μεθόδου Μοριακής Δυναμικής στις κοπές νανοκλίμακας 

 

Από τα παραπάνω, μπορούμε να συμπεράνουμε είναι ότι το βασικό ζήτημα στην 

προσομοίωση με χρήση της μεθόδου της Μοριακής Δυναμικής είναι η αριθμητική 

ολοκλήρωση των κλασικών εξισώσεων κίνησης του Newton για ένα σύστημα 

αλληλοεπιδρώντων ατόμων για μία συγκεκριμένη χρονική περίοδο. Καθ’ όλη τη 

διάρκεια της χρονικής αυτής περιόδου γίνεται υπολογισμός των τροχιών και των 

ταχυτήτων των ατόμων.  

 

Μία σχηματική παράσταση προσομοίωσης κοπής σε νανοκλίμακα μέσω της Μοριακής 

Δυναμικής φαίνεται στο σχήμα που ακολουθεί. (Εικόνα 1.9) Το τεμάχιο, όπως επίσης 

και το κοπτικό εργαλείο, αντιπροσωπεύεται από ένα σύνολο Ν*Μ ατόμων, τα οποία 

διατάσσονται σε μία χαρακτηριστική δομή του κρυσταλλικού συστήματος του υλικού, 

το οποίο μελετάται στη συγκεκριμένη περίπτωση. Συνεπώς, εάν πρόκειται για χαλκό ή 

αλουμίνιο, πρέπει να χρησιμοποιηθεί κρυσταλλική δομή κυβικού εδρωκεντρωμένου 

συστήματος (fcc), ενώ αν πρόκειται για σίδηρο ή μολυβδένιο, είναι απαραίτητο να 

χρησιμοποιηθεί κρυσταλλική δομή κυβικού χωροκεντρωμένου συστήματος (bcc). Ένα 

κοπτικό εργαλείο από διαμάντι θα πρέπει να έχει τη χαρακτηριστική τετραεδρική του 

γεωμετρία. Στο σημείο αυτό αξίζει να σημειωθεί ότι ενώ αρκετοί είναι οι ερευνητές 

που χρησιμοποιούν κοπτικό εργαλείο από διαμάντι για την προσομοίωση, στην 

πραγματικότητα δε χρησιμοποιούν το δυναμικό που περιγράφει το διαμάντι, αλλά 

δυναμικά που αφορούν αόριστα σκληρά υλικά, όπως είναι το διαμάντι.  

 

Τα άτομα στο τεμάχιο ή και στο εργαλείο διακρίνονται σε Νευτώνια άτομα, άτομα 

θερμοστάστες και συνοριακά άτομα. Τα συνοριακά άτομα λειτουργούν ως σταθερές 

βάσεις για το εργαλείο και το τεμάχιο και θεωρείται ότι παραμένουν ανεπηρέαστα από 

τη διαδικασία της κοπής, καθώς είναι μακριά από τη διεπιφάνεια εργαλείου- τεμαχίου. 

Επομένως, οι θέσεις των ατόμων αυτών παραμένουν σταθερές και ίδιες καθ’ όλη τη 

διάρκεια της κοπής. 
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Εικόνα 1.9: Σχηματική παρουσίαση προσομοίωσης Μοριακής Δυναμικής κοπής νανοκλίμακας 

[11] 

 

Το εργαλείο κινείται προς το τεμάχιο με κάποιο χρονικό βήμα που είναι μικρότερο από 

την περίοδο κίνησης των ατόμων σε κάποια συγκεκριμένη και καθορισμένη ταχύτητα 

κοπής. Σε κάθε χρονικό βήμα, γίνεται υπολογισμός των θέσεων των ατόμων 

χρησιμοποιώντας κάποια συγκεκριμένη μέθοδο ολοκλήρωσης από αυτές που 

αναφέρθηκαν, μέσω της οποίας γίνεται αριθμητική ολοκλήρωση των κλασσικών 

εξισώσεων κίνησης του Newton για το Ν*Μ σύστημα ατόμων. Η κίνηση του εργαλείου 

προς το τεμάχιο μπορεί να επιτευχθεί μετακινώντας τα συνοριακά άτομα του 

εργαλείου. Οι διατομικές δυνάμεις που αναπτύσσονται ανάμεσα στα συνοριακά άτομα 

και τα νευτώνια άτομα του εργαλείου κινούν ολόκληρο το εργαλείο προς το τεμάχιο, 

επιτρέποντας έτσι τη διαδικασία της κοπής. [9,10,33] 

 

 

1.6.8 Πλεονεκτήματα χρήσης στη ΜΔ στις νανοκοπές 

 

Ξεκινώντας από τα πλεονεκτήματα που παρουσιάζει η μέθοδος αυτή, μπορούμε να 

παρατηρήσουμε τα εξής [9,10,11]:  

 

 Σε αντίθεση με τη μέθοδο των πεπερασμένων στοιχείων, στις προσομοιώσεις με 

χρήση της Μοριακής Δυναμικής, οι κόμβοι και οι μεταξύ τους αποστάσεις δεν 

επιλέγονται τυχαία, αλλά στη βάση των θεμελιωδών μονάδων του υλικού, δηλαδή 

ως κόμβοι θεωρούνται τα κέντρα των ατόμων και ως αποστάσεις ανάμεσα στους 

κόμβους οι διατομικές αποστάσεις.  

 

 Οι προσομοιώσεις με χρήση της Μοριακής Δυναμικής προσφέρουν υψηλότερη 

χρονική και χωρική ανάλυση της διαδικασίας κοπής σε σχέση με οποιαδήποτε 
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άλλη μέθοδο, περιλαμβανομένης και της μεθόδου του συνεχούς μέσου. Επομένως, 

κάθε φυσικό φαινόμενο που δε μπορεί να ληφθεί υπ’ όψιν με τη μέθοδο του 

συνεχούς μέσου λόγω περιορισμών μεγέθους, μπορεί να μελετηθεί αποδοτικά 

μέσω της προσομοίωσης Μοριακής Δυναμικής.  

 

 Η μέθοδος της Μοριακής Δυναμικής μπορεί να χρησιμοποιηθεί με πολύ αποδοτικό 

τρόπο για την προσομοίωση του μηχανισμού κοπής στη νανοκλίμακα.  

 

 Οι τεχνικές της Μοριακής Δυναμικής δεν απαιτούν τη χρήση ακριβού εξοπλισμού, 

όπως είναι για παράδειγμα ένας τόρνος λίαν υψηλής ακριβείας, κοπτικά εργαλεία 

από διαμάντι ή πολύπλοκος πειραματικός εξοπλισμός για την απόκτηση των 

πειραματικών δεδομένων.  

 

 Με τις προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής, από τη στιγμή που η ανάλυση 

επεκτείνεται στις θεμελιώδεις μονάδες του υλικού, μπορούμε από τα δεδομένα της 

προσομοίωσης να κατανοήσουμε τα θεωρητικά όρια του μηχανισμού της κοπής.  

 

 Η επίδραση διαφόρων μεταβλητών, όπως είναι η ακτίνα καμπυλότητας, η γωνία 

αποβλίττου και το βάθος κοπής μπορεί να μελετηθεί με εύκολο και αποδοτικό 

τρόπο στις προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής. Η αντίστοιχη πειραματική 

δουλειά απαιτεί ακριβά κοπτικά εργαλεία από διαμάντι, προσεκτική μελέτη των 

χαρακτηριστικών του εργαλείου και πολλές δοκιμές σε μηχανή λίαν υψηλής 

ακριβείας, τα οποία όπως καταλαβαίνουμε είναι τόσο χρονοβόρα όσο και 

εξαιρετικά ακριβά. Στις αντίστοιχες προσομοιώσεις, απλά γίνεται ορισμός των 

επιθυμητών παραμέτρων και εξάγονται τα αντίστοιχα αποτελέσματα.  

 

 Στις προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής είναι εύκολο να μεταβάλλονται τα 

υλικά τόσο των τεμαχίων όσο και των εργαλείων. Για παράδειγμα, προκειμένου 

να μελετηθεί η επίδραση της σκληρότητας του εργαλείου σε κάποιο συγκεκριμένο 

υλικό τεμαχίου, μπορούν απλά να ορίζονται οι επιθυμητές τιμές σκληρότητας και 

να γίνεται η αντίστοιχη προσομοίωση. Αντίθετα, εάν επιθυμούμε να γίνει κάτι 

τέτοιο πειραματικά, είναι πολύ δύσκολο, αν όχι και ακατόρθωτο, να βρεθούν 

εργαλεία με τις συγκεκριμένες επιθυμητές τιμές σκληρότητας.  

 

 Παρ’ όλο που υπάρχει γενικά η αντίληψη ότι μέσω της Μοριακής Δυναμικής 

μπορούν να προσομοιώνονται μόνο ιδεατά υλικά και όχι πραγματικά, έχει 

αποδειχτεί ότι ελαττωματικές δομές, όπως κενά και τοπικές παραμορφώσεις, 

μπορούν επίσης να μοντελοποιηθούν, αν και αυτό μπορεί να γίνει μόνο σε 

περιορισμένη κλίμακα.  

 

 Οι αλληλεπιδράσεις ανάμεσα στο εργαλείο και το τεμάχιο, οι οποίες δε μπορούν 

να μελετηθούν με χρήση μεθόδων που χρησιμοποιούν πεπερασμένα στοιχεία, 

μπορούν να ερευνηθούν μέσω της Μοριακής Δυναμικής. Βέβαια, πλαστικές 
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παραμορφώσεις στο εργαλείο και η παραμόρφωση της επιφάνειας του τεμαχίου 

μπορούν να μελετηθούν για σχετικά απλά συστήματα.  

 

 Η επίδραση του προσανατολισμού των κρυστάλλων του κοπτικού εργαλείου και 

του τεμαχίου στο μηχανισμό σχηματισμού του αποβλίττου μπορεί να μελετηθεί με 

συστηματικό τρόπο. Αντίστοιχη πειραματική εργασία θα ήταν πολύ ακριβή 

εξαιτίας του πολύ υψηλού κόστους των αντίστοιχων υλικών και του μεγάλου 

χρόνου προετοιμασίας των δειγμάτων.  

 

 

1.6.9 Περιορισμοί χρήσης της Μοριακής Δυναμικής στις νανοκοπές 

 

Το πλήθος των ατόμων που λαμβάνονται υπόψη στο κατεργαζόμενο υλικό είναι 

σχετικά μικρό (κυμαίνεται από μερικές εκατοντάδες ως μερικές χιλιάδες άτομα) και 

μερικές εκατοντάδες άτομα στο εργαλείο. Περίπου 1 × 106 άτομα είναι το ανώτατο 

όριο για το κατεργαζόμενο υλικό. Ο περιορισμός αυτός υπάρχει λόγω του 

υπολογιστικού χρόνου που απαιτείται, αν η ταχύτητα κοπής μειωθεί κοντά στη 

συμβατική, περίπου 2 m/s. Όμως, είναι εφικτό να προσομοιώσουμε μεγαλύτερο 

πλήθος, συνδυάζοντας τη Μοριακή Δυναμική με στατιστικές μηχανικές προσεγγίσεις, 

δηλαδή με μοντελοποίηση Monte Carlo.  

 

Η προσομοίωση εφαρμόζεται κυρίως στη νανοκοπή, δηλαδή σε επίπεδο νανόμετρου 

και όχι στην ευρεία περιοχή κατεργασιών. Αυτό φυσικά δεν είναι περιορισμός όταν 

μελετούμε τη μηχανική της νανοκοπής. Ποσοτικά μπορούμε να συγκρίνουμε τα 

αποτελέσματα της προσομοίωσης με πειραματικά αποτελέσματα.  

 

Οι ταχύτητες κοπής που εφαρμόζονται είναι εξαιρετικά υψηλές (500m/s) λόγω των 

μεγάλων χρόνων κατεργασίας. Είναι αναμφίβολο ότι οι ταχύτητες κοπής που 

χρησιμοποιούνται στις προσομοιώσεις αυτές είναι κάποιες φορές μη ρεαλιστικές. 

Όμως, με την εισαγωγή απομονωμένων και ταχέων σταθμών εργασίας με χρήση 

παράλληλης επεξεργασίας, η ταχύτητα αυτή μπορεί να μειωθεί αισθητά και να φτάσει 

σε συμβατικές ταχύτητες κατεργασίας. Επίσης, βελτιστοποιώντας το μέγεθος του 

βήματος ολοκλήρωσης, είναι πιθανό να μεταβληθεί η ταχύτητα κατά 2-5 φορές.  

Οι προσομοιώσεις ΜΔ εφαρμόζονται μόνο σε απλά συστήματα, όπως απλά στοιχεία 

για το υλικό κατεργασίας και τα εργαλείο. Υπάρχει όμως ένα σημαντικό πλήθος 

εφαρμογών νανοκοπής μη σιδηρούχων υλικών, όπως ο χαλκός, το αλουμίνιο και τα 

ημιαγωγικά υλικά, όπως το πυρίτιο και το γερμάνιο με ένα εργαλείο 

μονοκρυσταλλικού διαμαντιού. Παρομοίως, η φθορά του διαμαντιού στην κατεργασία 

του σιδήρου μπορεί να προσομοιωθεί. Επίσης, είναι εφικτή η πραγματοποίηση 

προσομοιώσεων ΜΔ σε κατεργαζόμενα υλικά που είναι κράματα, οι συνιστώσες των 

οποίων είναι το ίδιο διαλυτές τόσο σε υγρή όσο και σε στερεή κατάσταση, όπως τα 

κράματα νικελίου-χαλκού. Η κατανομή των ατόμων στο κατεργαζόμενο υλικό είναι 

ανάλογη του επί τοις εκατό ατομικού βάρους των αντίστοιχων στοιχείων.  
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Κατά συνέπεια, η προσομοίωση ΜΔ εφαρμόζεται σε υλικά που δεν είναι καθαρά, 

καθώς περιέχουν ελαττώματα, όπως ρωγμές, όρια κόκκων , σωματίδια δεύτερης φάσης 

κ.λ.π. Η πυκνότητα, το μέγεθος και το σχήμα των ελαττωμάτων μπορούν να ληφθούν 

υπόψη, με την ενσωμάτωση στατιστικών μηχανικών προσεγγίσεων, όπως η 

προσομοίωση Monte Carlo.  

 

Ο χρόνος προσομοίωσης είναι μεγάλος (μπορεί να φτάσει αρκετές εκατοντάδες ώρες 

για κάθε προσομοίωση). Ευτυχώς, με τη διαθεσιμότητα σταθμών εργασίας χαμηλού 

κόστους με μεγάλες υπολογιστικές ταχύτητες και σημαντική μνήμη, η προσομοίωση 

μπορεί να διεξαχθεί χωρίς την ανθρώπινη παρουσία κατά τη μεγαλύτερη περίοδο. 

 

Η προσομοίωση ΜΔ εφαρμόζεται κυρίως σε ψευδο-δισδιάστατες (επίπεδες) κοπές. 

Μια ψευδο-τρισδιάστατη κοπή μπορεί να διεξαχθεί ακόμα και αν απαιτεί πολύ 

περισσότερο χρόνο επεξεργασίας αφού είναι πιο αντιπροσωπευτική της πραγματικής 

διαδικασίας. 

 

Στις περισσότερες μελέτες που έχουν διεξαχθεί έως τώρα, το εργαλείο θεωρείται γενικά 

άπειρης σκληρότητας και ως εκ τούτου οι αλληλεπιδράσεις εργαλείου-τεμαχίου, η 

φθορά και η παραμόρφωση του εργαλείου αμελούνται. Αυτός ο περιορισμός μπορεί να 

απλουστευθεί, όμως οι παράμετροι διεπιφάνειας μπορούν να αναπτυχθούν για τη 

συνάρτηση δυναμικού. [2,3,23] 

 

 

 

 

 

Equation Chapter (Next) Section 1 
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ΚΕΦΑΛAIΟ 2: Βιβλιογραφική Ανασκόπηση Εφαρμογών 

Μοριακής Δυναμικής στις Νανοκοπές 

 

Στο κεφάλαιο αυτό πραγματοποιείται μια βιβλιογραφική ανασκόπηση διαφόρων 

εφαρμογών Μοριακής Δυναμικής στον τομέα των νανοκοπών και πιο συγκεκριμένα 

στη μελέτη των θερμοκρασιών και των θερμικών φαινομένων που αναπτύσσονται. Οι 

μελέτες αυτές επελέγησαν να παρουσιαστούν με γνώμονα τη συνάφειά τους με την 

παρούσα διπλωματική εργασία.  

 

Σαν πρώτη αναφορά παρουσιάζεται η μελέτη των Romero et al [28] για την ανάλυση 

των θερμοκρασιών και των θερμικών φαινομένων που αναπτύσσονται στη κλασική 

μέθοδο ορθογωνικής κοπής. Πιο συγκεκριμένα τίθενται οι βάσεις ανάλυσης των 

εξισώσεων που διέπουν αυτά τα φαινόμενα και οι κύριες παράμετροι που τα 

επηρεάζουν. Ακολούθως, παρουσιάζεται μια μελέτη των Zhu et al [43] που αφορά 

νανοκοπή χαλκού με εργαλείο διαμαντιού, μελετώντας τις θερμοκρασίες του κυρίου 

όγκου του υλικού κατεργασίας και πώς επιδρούν στις κάθετες δυνάμεις και στις 

δυνάμεις κοπής. Οι YongBo et al [31] πραγματοποίησαν προσομοιώσεις Μοριακής 

Δυναμικής για τα θερμικά φαινόμενα κατά τη διαδικασία της νανοκοπής, μελετώντας 

την επίδραση του διατομικού δυναμικού, της ταχύτητας κοπής και παρουσιάζοντας τα 

θερμοκρασιακά προφίλ κάθε προσομοίωσης. Τέλος, οι Cai et al [37] μελέτησαν τις 

θερμοκρασίες που αναπτύσσονται κατά την νανοκοπή ενός παραδοσιακού υλικού, 

όπως το πυρίτιο.  

 

 

2.1 Ανάλυση θερμοκρασιών στην ορθογωνική κοπή 

 

Η παραγωγή μινιατούρων υψηλής ακρίβειας στις μικρο και νανοκατεργασίες απαιτεί 

τη βαθειά κατανόηση των φυσικών μηχανισμών που διέπουν την κατεργασία της 

νανοκοπής. Οι Romero et al [28] χρησιμοποίησαν τη ΜΔ για να διερευνήσουν τις 

θερμομηχανικές πλευρές της ορθογωνικής κοπής του χαλκού. Μελετήθηκε η εξέλιξη 

της διαδικασίας αποβολής υλικού και η διακύμανση της θερμοκρασίας εντός του 

αποβλίττου, για διαφορετικές ταχύτητες κατεργασίας και κατεργασμένα πάχη.  

 

2.1.1 Μοντέλο προσομοίωσης 

 

Το μοντέλο ΜΔ περιλαμβάνει τη γεωμετρία του δοκιμίου και του τεμαχίου, τις οριακές 

συνθήκες και τα διατομικά δυναμικά. Οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του 

χαλκού του δοκιμίου υπαγορεύονται από το δυναμικό πολλών σωμάτων (ΕΑΜ) [24]. 

Το δυναμικό ΕΑΜ, το οποίο ταιριάζει κυρίως σε μεταλλικά συστήματα, δίνει την 

ενέργεια ανά άτομο από τη σχέση 
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1

2
i i i ij i j ij ij c

j i j i

E F V r r r r  
 

      (2.1) 

 

όπου 

το Fi αναπαριστά την ενέργεια ενσωμάτωσης και  

το V αναφέρεται σε δυναμικό ζεύγους.  

 

Το δυναμικό ζεύγους είναι συνάρτηση της απόστασης rij μεταξύ του ατόμου i και του 

γειτονικού ατόμου j. Η ενέργεια ενσωμάτωσης είναι συνάρτηση της ηλεκτρονιακής 

πυκνότητας ρij, η οποία εξαρτάται από τις τοπικές πυκνότητες ηλεκτρονίων φj, οι 

οποίες με τη σειρά τους μπορούν να μεταβάλλονται με την τρέχουσα ατομική 

απόσταση rij. Οι ιδιότητες του υλικού, οι οποίες μοντελοποιούνται με το διατομικό 

δυναμικό, παριστάνουν με ακρίβεια την πυκνότητα, την ειδική θερμότητα, την 

ακαμψία και την ενέργεια διαταραχών υπέρθεσης. Παρόλα αυτά, η θερμική 

αγωγιμότητα είναι πολύ χαμηλότερη (περίπου μία τάξη μεγέθους) σε σχέση με αυτή 

που παρατηρείται πειραματικά. Το πρόβλημα αυτό παρουσιάζεται διότι η συνεισφορά 

των ηλεκτρονίων στην αγωγή θερμότητας δεν συμπεριλαμβάνεται στο πλαίσιο της 

κλασσικής Μοριακής Δυναμικής.  

 

Οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του τεμαχίου και του εργαλείου 

μοντελοποιούνται σύμφωνα με το δυναμικό Morse, το οποίο έχει σχεδιαστεί για 

αλληλεπιδράσεις χαλκού-άνθρακα. Η ενέργεια ανά άτομο σύμφωνα με το δυναμικό 

Morse εκφράζεται ως 

 

 
   2

2ij o ij or r r r

i o ij c

j i

E D e e r r
   



   
    (2.2) 

 

όπου Do είναι το βάθος της βύθισης δυναμικού, το σ δηλώνει την παράμετρο ακαμψίας 

και το ro αναπαριστά την απόσταση μεταξύ των ατόμων i και j στην ισορροπία. Για τις 

αλληλεπιδράσεις  Cu–C του μοντέλου  μας,  χρησιμοποιούμε Do = 0.087 eV, σ=5.14 

Α-1 και ro= 2.05 Å [30].  Η δύναμη που δρα πάνω σε κάθε άτομο υπολογίζεται από την 

αρνητική κλίση της δυναμικής ενέργειας του ατόμου (Εi). Ένα σχήμα ολοκλήρωσης 

Verlet [30] χρησιμοποιείται για να επαναπροσδιορίσει τις ταχύτητες και τις 

μετατοπίσεις κατά τη διάρκεια της προσομοίωσης.  

 

 

Με βάση τη συμβατική ορθογωνική κατεργασία κοπής που απεικονίζεται στην Εικόνα 

2.1, δημιουργήθηκε ένα ατομιστικό μοντέλο νανοκατεργασίας, το οποίο φαίνεται στην 

Εικόνα 2.2. Το μοντέλο συντίθεται από ένα τεμάχιο μονοκρυστάλλων χαλκού με 

άκαμπτο εργαλείο μονοκρυσταλλικού διαμαντιού.  
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Εικόνα 2.1: Σχηματική απεικόνιση της ορθογωνικής κατεργασίας κοπής, στην οποία φαίνονται 

οι σημαντικές μεταβλητές όπως το πάχος αποβλίττου (tc), το πάχος κατεργασίας (tm) , η ταχύτητα 

του αποβλίττου ως προς το εργαλείο (υc) ,η γωνία διάτμησης (φ), η γωνία αποβλίττου (α) και η 

γωνία ελευθερίας (β) [29] 

 

Συνολικά το μοντέλο αποτελείται από περίπου 75000 άτομα. Το σταθερό οριακό 

στρώμα (~ 5500 άτομα) είναι τοποθετημένο στα αριστερά και οι πλευρές βάσεις του 

τεμαχίου εξυπηρετούν στην πρόσδεση του τεμαχίου κατά τη διάρκεια της κατεργασίας. 

Το τεμάχιο περιέχει επίσης μια περιοχή θερμοστατικών ατόμων Berendsen(~ 5500 

άτομα), τα οποία περιβάλλουν τα νευτώνια άτομα, η κίνηση των οποίων υπακούει στις 

εξισώσεις κίνησης.  

 

Οι ταχύτητες των ατόμων στο θερμοστατικό στρώμα επαναπροσδιορίζονται περιοδικά 

ώστε να διατηρείται η θερμοκρασία στους 300Κ. Ο θερμοστάτης εξυπηρετεί ως 

καταβόθρα θερμότητας, η οποία προσπαθεί να μεταφερθεί από το τεμάχιο στα 

θερμοστατικά άτομα. Η περιοχή των νευτώνιων ατόμων αρχικά προσδιορίζεται ως μια 

κατανομή Gauss των ατομικών ταχυτήτων, οι οποίες αντιστοιχούν σε θερμοκρασία 

300Κ. Για να επιτραπεί στο σύστημα να φτάσει σε θερμοδυναμική ισορροπία, το 

σύστημα αφέθηκε να χαλαρώσει για 5000 χρονικά βήματα πριν την έναρξη της κοπής.  

 

Η δεξιά και η πάνω πλευρά του υποστρώματος του τεμαχίου είναι ελεύθερα όρια, όπου 

τα άτομα μπορούν να επεκταθούν προς τις +x και +y κατευθύνσεις. Τελικά, θέτουμε 

περιοδικές συνοριακές συνθήκες στις επιφάνειες κάθετα στο z άξονα.  

 

 



48 

 

 
Εικόνα 2.2: Ατομιστικό μοντέλο ορθογωνικής νανοκοπής υποστρώματος μονοκρυστάλλου 

χαλκού από άκαμπτο εργαλείο διαμαντιού [28] 

 

 

Το άκαμπτο εργαλείο είναι οξύ σε ατομικό επίπεδο και έχει γωνία αποβλίττου α=45 ο 

και γωνία ελευθερίας β= 11.31ο, η οποία θα παραμείνει σταθερή καθ’ όλη τη διάρκεια 

της προσομοίωσης. Το πλέγμα του τεμαχίου χαλκού που φαίνεται στην Εικόνα 2.2  έχει 

τα επίπεδα (100) και (010) αντίστοιχα κάθετα στους  άξονες  x και y. Στο μοντέλο 

βάσης, το πλέγμα του εργαλείου διαμαντιού έχει τον ίδιο προσανατολισμό με το 

πλέγμα του τεμαχίου.  

 

Η κατεργασία πραγματοποιείται στην επιφάνεια +y του τεμαχίου χαλκού. Το εργαλείο 

μετατοπίζεται βηματικά κατά την κατεύθυνση –x σύμφωνα με την επιθυμητή ταχύτητα 

κατεργασίας (1-1000 m/s). Το πάχος κατεργασίας μεταβάλλεται επίσης από 14.527 Å 

σε 108.954 Å. Τέλος, υπάρχει μια αρχική απόσταση ~ 1.8 Å μεταξύ του εργαλείου και 

του τεμαχίου, κατά την έναρξη της προσομοίωσης.  

 

 

2.1.2 Εξέλιξη της διαδικασίας αποβολής υλικού 

 

Στην Εικόνα 2.3 παρουσιάζεται η εξέλιξη της τοπικής κατακόρυφης μετατόπισης των 

ατόμων σε διάφορα στάδια κατά τη διαδικασία κοπής. Τα επίπεδα (100) και (010) των 

πλεγμάτων του χαλκού και του διαμαντιού, είναι ευθυγραμμισμένα και κάθετα στον 

άξονα – x και άξονα – y, αντίστοιχα, όπως φαίνεται και στην Εικόνα 2.2. Η κατεργασία 

διεξήχθη για το επίπεδο (010) του υλικού κατεργασίας, μετατοπίζοντας το εργαλείο 

κατά την κατεύθυνση του – x, με ταχύτητα 100 m/s για απόσταση 200 Å, ενώ 

αφαιρέθηκε στρώμα 36.318 Å του υλικού κατεργασίας, για γωνία κοπής του εργαλείου 
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45ο. Στο συγκεκριμένο παράδειγμα, το απόβλιττο διαμορφώνεται αρχικά μέσω 

πολλαπλής ολίσθησης κατά μήκος της πρωταρχικής ζώνης διάτμησης.  

 

Σε μια κατεργασία ορθογωνικής κοπής, η γωνία διάτμησης προσδιορίζει τη θέση της 

πρωταρχικής ζώνης διάτμησης σε σχέση με την οριζόντια. Για το συγκεκριμένο υλικό 

κατεργασίας, τους συγκεκριμένους κρυσταλλογραφικούς προσανατολισμούς και τη 

συγκεκριμένη κατεύθυνση κοπής, παρατηρήθηκε ολίσθηση κυρίως κατά μήκος της 

διαγώνιας κατεύθυνσης που προέρχεται από την άκρη του εργαλείου κατά την 

κατεύθυνση κοπής στις 45ο, αποτέλεσμα που ισχύει και για το fcc αλουμίνιο.  

 

Στο συγκεκριμένο παράδειγμα προσομοίωσης, παρατηρήθηκε ότι το διαμορφωμένο 

απόβλιττο ολισθαίνει κατά μήκος της κοπτικής ακμής του εργαλείου υπό ελάχιστη 

τριβή. Για μεγάλα πάχη και ταχύτητες κατεργασίας, το απόβλιττο ολισθαίνει ομαλά 

πάνω από την ακμή του κοπτικού εργαλείου. Για μεσαία πάχη κατεργασίας, το 

απόβλιττο συνήθως ολισθαίνει υπό προσκόλληση – ολίσθηση. Από την άλλη το 

απόβλιττο δέχεται τη μεγαλύτερη προσκόλληση στην ακμή του κοπτικού εργαλείου σε 

μικρά πάχη κατεργασίας.  

 

Πιο ειδικά, για συγκεκριμένους προσανατολισμούς των πλεγμάτων του χαλκού και του 

διαμαντιού, το απόβλιττο προσκολλάται ολοκληρωτικά στο εργαλείο. Η κατεργασμένη 

επιφάνεια είναι κυρίως ομαλή κατά τμήματα, λόγω της συνεχούς χαλάρωσης του 

υποστρώματος κατά τη διαδικασία της κοπής [9]. Για τους δοθέντες προσανατολισμούς 

πλεγμάτων της Εικόνα 2.3, η ομαλή κατεργασμένη επιφάνεια επιτυγχάνεται σε 

συνθήκες κατεργασίας, οι οποίες επιτρέπουν η ολίσθηση να συγκεντρώνεται υπό 

σταθερή γωνία διάτμησης 45ο σε σχέση με το οριζόντιο επίπεδο. 
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Εικόνα 2.3: Διαφορετικά χρονικά στιγμιότυπα που αντιστοιχούν σε διαφορετικές αποστάσεις 

κατεργασίας κατά τη νανοκοπή υποστρώματος χαλκού με εργαλείο διαμαντιού, υπό ταχύτητα 

κοπής 100 m/s, βάθος κοπής 36.318 Å και γωνία κοπής 45ο [28] 

 

 

Η Εικόνα 2.4 παρουσιάζει από κοντινότερη άποψη την κατάσταση του διαμορφωμένου 

αποβλίττου, ύστερα από 200 Å για την περίπτωση που παρουσιάστηκε στην Εικόνα 

2.3. Είναι εμφανής η πρωταρχική ζώνη διάτμησης, όπου συναντώνται τα καινούργια 

κρυσταλλικά άτομα του υλικού κατεργασίας με τα μετατοπισμένα λόγω της πλαστικής 

ολίσθησης άτομα του αποβλίττου. Το διαμορφωμένο απόβλιττο αποτελείται από μια 

κυρίως άμορφη περιοχή, η οποία ξεκινά στην πρωταρχική ζώνη διάτμησης έως μια 

μικρή περιοχή στο άκρο του αποβλίττου.  

 

Η άμορφη περιοχή αποτελείται από άτομα, τα οποία υποβλήθηκαν σε πλαστική 

ολίσθηση στην πρωταρχική ζώνη διάτμησης. Τα άτομα αυτά διατηρούν την αταξία 

τους λόγω της ολίσθησης σε σχέση με το άκρο κοπής του εργαλείου, γεγονός που 

προσθέτει ενέργεια και ωθεί κάποια άτομα στο να συνεχίσουν να ολισθαίνουν. Μόλις 

τα άτομα του αποβλίττου χάσουν επαφή με το κοπτικό εργαλείο, τα άτομα μπορούν να 

αφεθούν να χαλαρώσουν και να ανακτήσουν την κρυσταλλική τους κατάσταση έως 

ένα βαθμό. Αυτά τα άτομα μαζί με τα άτομα στο άκρο του αποβλίττου, τα οποία δεν 

υποβλήθηκαν σε πλαστική ολίσθηση, διαμορφώνουν την κρυσταλλική περιοχή που 

φαίνεται στην Εικόνα 2.4.  
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Εικόνα 2.4:  Κοντινή άποψη του διαμορφωμένου αποβλίττου ύστερα από 200 Å κατεργασίας, με 

ορατές προεξοχές, οι οποίες προέρχονται από την πρωταρχική ζώνη διάτμησης και συνεχίζουν να 

επιδεικνύουν πλαστική ολίσθηση ακόμη και μακριά από την πρωταρχική ζώνη διάτμησης. Τα 

διαφορετικά χρώματα αναπαριστούν τις διαφορετικές κατακόρυφες μετατοπίσεις των ατόμων. 

[28] 

 

2.1.3 Προσδιορισμός της θερμοκρασίας αποβλίττου 

 

Μια πρώτη προσέγγιση της θερμοκρασίας αποβλίττου μπορεί να γίνει μέσω της 

μέτρησης της κινητικής ενέργειας σε μια επαρκώς μεγάλη περιοχή κατά μήκος του 

πάχους του αποβλίττου και της χρήσης της εξίσωσης καταμερισμού ενέργειας:  

 
23 1

2 2

N

B i i

i

NK T m v   (2.3) 

 

Στην παραπάνω εξίσωση Ν είναι το πλήθος των ατόμων σε ένα υποσύστημα τριών 

διαστάσεων, ΚΒ είναι η κλασσική σταθερά Boltzmann, το Τ παριστάνει τη 

θερμοκρασία και τα mi και vi αναπαριστούν αντίστοιχα τη μάζα και την ταχύτητα κάθε 

ατόμου στο σύστημα. Όμως, η εκτίμηση της θερμοκρασίας στο απόβλιττο από μια 

προσομοίωση ΜΔ σχετικά μικρής κλίμακας ενός κινούμενου σώματος απαιτεί κάποια 

προσοχή, καθώς πρέπει κάποιος να γνωρίζει τόσο την αναπτυσσόμενη στατιστική 

φύση των τοπικών ατομικών ταχυτήτων αλλά και τη συνολική ταχύτητα του 

αποβλίττου, η οποία προφανώς δε μπορεί να είναι μέρος της κινητικής ενέργειας που 

συνεισφέρει στη θερμοκρασία του αποβλίττου.  

Εδώ, η συνολική ταχύτητα του αποβλίττου άκαμπτου σώματος προσδιορίζεται 

υπολογίζοντας τη μέση ατομική ταχύτητα σε μια περιοχή ενδιαφέροντος που περιέχει 

Ν άτομα.  
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Η ταχύτητα αυτή χρησιμοποιείται για τον υπολογισμό μιας τροποποιημένης κινητικής 

ενέργειας όπου το πεδίο ολικής ταχύτητας του αποβλίττου άκαμπτου σώματος 

προκύπτει από το πεδίο συνολικής ταχύτητας. Κατά συνέπεια, σε οποιοδήποτε χρονικό 

βήμα μπορεί να υπολογιστεί μια χωρική προσέγγιση της θερμοκρασίας (Τc) σε μια 

περιοχή εντός του αποβλίττου που περιέχει Ν άτομα, όπως διατυπώνεται παρακάτω.  
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  (2.5) 

 

 

2.1.4 Θερμοκρασία αποβλίττου κατά Lagrange και κατά Euler 

 

Βάσει της Εξίσωσης (2.5), η Εικόνα 2.5b παριστάνει την εξέλιξη της θερμοκρασίας 

αποβλίττου κατά Lagrange.  

 

 
(α) Τοποθεσία των περιοχών Α και Β                                              (b)Στιγμιαία θερμοκρασία κατά Lagrange  

                                                                                                             (άτομα στην περιοχή Α) 

 

Εικόνα 2.5:  Εξέλιξη της στιγμιαίας θερμοκρασίας αποβλίττου κατά Lagrange για διαφορετικές 

ταχύτητες κατεργασίας 

 

Στην προσέγγιση αυτή, ένα σταθερό σύνολο ατόμων του τεμαχίου (περιοχή Α στην 

Εικόνα 2.5α) επιλέγεται στην έναρξη της προσομοίωσης και παρακολουθείται κατά τη 

διάρκειά της. Τα άτομα αυτά καταλήγουν να εξαπλωθούν κατά μήκος του πάχους του 

αποβλίττου, καθώς το απόβλιττο ολισθαίνει κατά μήκος της επιφάνειας αποβλίττου και 

η παλμική κινητική ενέργεια παρέχει μια εκτίμηση της μέσης θερμοκρασίας εντός του 

αποβλίττου.  

 

Είναι εύκολο να παρατηρήσει κάποιος ότι η θερμοκρασία του αποβλίττου παρουσιάζει 

μια τυχαία χαοτική συμπεριφορά με μια συνολική αύξηση, μέχρις ότου η θερμοκρασία 
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του αποβλίττου φτάσει σε μια τιμή σχεδόν σταθερής κατάστασης. Η θερμοκρασία 

σταθερής κατάστασης επιτυγχάνεται σε μικρότερο χρονικό διάστημα σε υψηλές 

ταχύτητες κοπής, καθώς η θερμικά επηρεασμένη ζώνη κατά μήκος της επιφάνειας 

αποβλίττου είναι πιο λεπτή με αύξηση της ταχύτητας κοπής, και κατά συνέπεια ο 

χαρακτηριστικός χρόνος επίτευξης της σταθερής κατάστασης είναι μικρότερος.  

 

Η θερμοκρασία αποβλίττου μπορεί να υπολογιστεί επίσης με χρήση της προσέγγισης 

κατά Euler σε ένα παράθυρο όπως η περιοχή Β στην Εικόνα 2.5α, η οποία είναι 

σταθερή ως προς το εργαλείο. Στη μέτρηση αυτή τα άτομα της περιοχής Β 

μεταβάλλονται κατά τη πρόοδο της διαδικασίας κοπής, καθώς το εργαλείο μετακινείται 

προς τα εμπρός.  

 

Η Εικόνα 2.6 παριστάνει τη σύγκριση της θερμοκρασίας αποβλίττου που προβλέπεται 

από την προσέγγιση κατά Lagrange και κατά Euler για διαφορετικές ταχύτητες 

κατεργασίας. Η στιγμιαία απόκριση για τρεις αντιπροσωπευτικές ταχύτητες κοπής 

φαίνεται στην Εικόνα 2.6α. Η θερμοκρασία αποβλίττου κατά Lagrange και κατά Euler 

παρουσιάζουν την ίδια τάση και φτάνουν στη μόνιμη κατάσταση σε παρόμοιους 

χρόνους για δεδομένη ταχύτητα κατεργασίας.  

 

Στην Εικόνα 2.6b παριστάνεται η θερμοκρασία αποβλίττου σταθμισμένη ως προς το 

χρόνο, αφού έχει επιτευχθεί η μόνιμη κατάσταση (λογαριθμική κλίμακα για την 

ταχύτητα κοπής). Φαίνεται ότι η θερμοκρασία αποβλίττου κατά Lagrange σε μόνιμη 

κατάσταση φτάνει σε υψηλότερη τιμή από ότι η θερμοκρασία αποβλίττου κατά Euler 

για ταχύτητες κατεργασίας ≥ 50 m/s.  

 

Η διαφορά αυτή μπορεί να αποδοθεί στην τριβή ολίσθησης. Για μεγαλύτερες ταχύτητες 

κοπής, τα άτομα στον όγκο ελέγχου κατά Lagrange ολισθαίνουν καθ’ όλο το μήκος της 

επιφάνειας αποβλίττου του εργαλείου και κατά συνέπεια συλλέγουν ένα επιπλέον ποσό 

ενέργειας τριβής. Ο όγκος ελέγχου κατά Euler από την άλλη περιλαμβάνει ένα σύνολο 

ατόμων τα οποία συνεχώς ανανεώνονται και κατά συνέπεια υφίστανται λιγότερη 

θέρμανση σε σύγκριση με αυτά στον όγκο Α. Κατά συνέπεια, η θερμοκρασία κατά 

Euler υπολογίζεται χαμηλότερη σε σύγκριση με την προσέγγιση κατά Lagrange. Οι 

θερμοκρασίες που παρουσιάζονται στη συνέχεια έχουν εκτιμηθεί με βάση την 

προσέγγιση κατά Lagrange.  
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(α) Εξέλιξη θερμοκρασίας                                                            (b) Θερμοκρασία μόνιμης κατάστασης  

 

Εικόνα 2.6: Σύγκριση μεταξύ της προσέγγισης κατά Lagrange και κατά Euler για την μέτρηση 

της θερμοκρασίας αποβλίττου σε διαφορετικές ταχύτητες κατεργασίας [28] 

 

 

2.1.5 Εξάρτηση της θερμοκρασίας αποβλίττου από την ταχύτητα 

κατεργασίας και το πάχος του κατεργασμένου υλικού 

 

Ταχύτητα κατεργασίας 

 

Η Εικόνα 2.7a παρουσιάζει την εξέλιξη της μέσης θερμοκρασίας μόνιμης κατάστασης 

του αποβλίττου ως συνάρτηση της ταχύτητας κοπής, διατηρώντας όλες τις άλλες 

παραμέτρους σταθερές. Τα αποτελέσματα παρουσιάζονται για πέντε διαφορετικά πάχη 

κατεργασίας. Φυσιολογικά, μιας και το παρόν μοντέλο περιλαμβάνει θερμοστατική 

περιοχή (καταβόθρα θερμότητας), η οποία επηρεάζει τη μετρούμενη θερμοκρασία και 

μιας και η θερμική αγωγιμότητα είναι χαμηλότερη σε σχέση με τα περισσότερα 

μεταλλικά υλικά, τα πειραματικά αποτελέσματα πρέπει να ερμηνευθούν ποιοτικά και 

όχι ποσοτικά.  

 

Όπως αναμενόταν, η θερμοκρασία του αποβλίττου αυξάνεται με την ταχύτητα 

κατεργασίας. Εξάλλου υψηλές ταχύτητες κοπής αυξάνουν και τη ροή τάσης του υλικού 

και το επίπεδο θερμικής τριβής στο άκρο του εργαλείου κοπής. Ιδιαίτερο ενδιαφέρον 

παρουσιάζει η αύξηση της θερμοκρασίας του αποβλίττου με την ταχύτητα κατεργασίας 

που είναι πιο έντονη για μικρότερα πάχη κατεργασίας, το οποίο υποστηρίζει την άποψη 

ότι η θέρμανση λόγω τριβής είναι σημαντικός παράγοντας στην αύξηση της 

θερμοκρασίας στις νανοκατεργασίες. Όσο μεγαλύτερο είναι το πάχος κατεργασίας, 

τόσο μεγαλύτερο το διαθέσιμο απόβλιττο προς απορρόφηση της ενέργειας που 

δημιουργείται από την ολίσθηση λόγω τριβής.  

Αξίζει να σημειωθεί ότι στις συμβατικές κατεργασίες, η θερμοκρασία του αποβλίττου 

αυξάνεται με το tm. Αυτό οφείλεται στο ότι (1) η θέρμανση λόγω τριβής περιορίζεται 

σε ένα θερμικό στρώμα κατά μήκος του άκρου κοπής, και (2) το μήκος επαφής 
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αποβλίττου – εργαλείου αυξάνεται με το tm. Από την άλλη, η αύξηση του μήκους 

επαφής με το tm περιορίζεται από το σχετικά μικρό μέγεθος του άκρου του εργαλείου 

κοπής, σε σχέση με τις τιμές του πάχους κατεργασίας. 

 

Βάθος Κοπής 

 

Από την άλλη στην Εικόνα 2.7b παρουσιάζεται η διακύμανση της μέσης θερμοκρασίας 

του αποβλίττου συναρτήσει του βάθους κοπής, για πέντε διαφορετικές ταχύτητες 

κατεργασίας. Σε χαμηλές ταχύτητες κατεργασίας (κάτω από 10 m/s), η θερμοκρασία 

του αποβλίττου δεν μεταβάλλεται σημαντικά για μεγαλύτερα πάχη κατεργασίας. 

Παρόλα αυτά, σε υψηλές ταχύτητες κατεργασίας (πάνω από 50 m/s), εμφανίζεται μια 

σχεδόν γραμμική μείωση με αύξηση του πάχους κατεργασίας.  

 

Οι νανοκατεργασίες εμφανίζονται να συμβαίνουν υπό ισόθερμες συνθήκες για χαμηλές 

ταχύτητες κατεργασίας. Έτσι, η μικρή ταχύτητα κοπής δίνει άπλετο χρόνο στην 

παραγόμενη θερμότητα να ρέει προς τη θερμοστατική περιοχή, και η μετρούμενη 

θερμοκρασία αποβλίττου να μένει κοντά στους 300 K. Παρόλα αυτά, για επαρκώς 

υψηλές ταχύτητες κατεργασίας, η επίδραση των θερμικών φαινομένων γίνεται 

λιγότερο έντονη. Η ταχύτητα μετάβασης προς τη μη – ισόθερμη περιοχή φαίνεται να 

είναι τα 50 m/s για τις τιμές του tm που θεωρήθηκαν σε αυτή τη μελέτη και με τον 

μειωμένης θερμικής αγωγιμότητας μοντελοποιημένο χαλκό.  

 

 
(a) Επίδραση της ταχύτητας κατεργασίας                          (b) Επίδραση του πάχους κατεργασίας 

 

Εικόνα 2.7: Μέση θερμοκρασία αποβλίττου σταθερής κατάστασης για διάφορες ταχύτητες και 

βάθη κοπής [28] 

 

Για τις συνθήκες κοπής που παρουσιάζονται σε αυτή την ενότητα, δεν παρατηρήθηκαν 

οριακά θερμοκρασιακά στρώματα στη διεπιφάνεια αποβλίττου – εργαλείου, αν και 

συχνά παρατηρούνται σε νανοκατεργασίες. Για μια πιο ολοκληρωμένη παρουσίαση, 



56 

 

στην επόμενη ενότητα δίνονται οι ειδικές συνθήκες που μπορούν να αποφέρουν οριακά 

στρώματα θερμοκρασίας στις νανοκατεργασίες. 

 

2.1.6 Θερμοκρασιακό οριακό στρώμα 

 

Τα αποτελέσματα της Εικόνα 2.7 είναι για περιπτώσεις νανοκατεργασίας, όπου η 

θερμοκρασία κατά μήκος του αποβλίττου είναι σχεδόν ομοιόμορφη, δηλαδή για 

ταχύτητες κατεργασίας ≤ 100 m/s και τιμές του tm της Εικόνα 2.7. Παρόλα αυτά, για 

μεγαλύτερες ταχύτητες κατεργασίας (> 100 m/s), η θερμοκρασία του αποβλίττου 

μπορεί να επιδείξει ένα σημαντικό οριακό στρώμα, όπου η θερμοκρασία κοντά στη 

διεπιφάνεια εργαλείου – αποβλίττου είναι μεγαλύτερη σε σχέση με το υπόλοιπο 

απόβλιττο.  

 

Οι Εικόνα 2.8a και c δείχνουν ότι για ταχύτητες κατεργασίας ≤ 100 m/s και πάχος 

κατεργασίας έως 108.954 Å, δεν υπάρχει εμφανές οριακό στρώμα θερμοκρασίας στο 

κατεργασμένο απόβλιττο. Από την άλλη πλευρά, οι Εικόνα 2.8b και d δείχνουν ότι για 

ταχύτητες κατεργασίας > 100 m/s και πάχος κατεργασίας έως 108.954 Å, εμφανίζεται 

οριακό στρώμα θερμοκρασίας στο κατεργασμένο πάχος του αποβλίττου.  

 

 
Εικόνα 2.8: Απόδειξη ύπαρξης οριακού θερμοκρασιακού στρώματος κατά μήκος του πάχους του 

αποβλίττου [28] 
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Η Εικόνα 2.9 αποδεικνύει τα προηγούμενα συμπεράσματα. Το βάθος κοπής έχει 

οριστεί στα 108.954 Å και επελέγησαν τρεις διαφορετικές ταχύτητες. Η Εικόνα 2.9b 

δείχνει τη μέση θερμοκρασία που υπολογίστηκε, χρησιμοποιώντας περιοχή ατόμων σε 

αυξανόμενες αποστάσεις από τη διεπιφάνεια του εργαλείου – αποβλίττου. Η Εικόνα 

δείχνει την ύπαρξη οριακού στρώματος θερμοκρασίας για υψηλές ταχύτητες 

κατεργασίας ≥ 100 m/s και την απουσία του για ταχύτητες κατεργασίας < 100 m/s. 

 

 
(a) Σημεία αποβλίττου                                                      (b) Θερμοκρασία αποβλίττου 

Εικόνα 2.9:  Απόδειξη ύπαρξης οριακού στρώματος θερμοκρασίας κατά μήκος του πάχους 

αποβλίττου [28] 

 

2.1.7 Επίδραση του κρυσταλλικού προσανατολισμού 

 

Σε μια κατεργασία όπως η συγκεκριμένη, η μετρούμενη θερμοκρασία αποβλίττου 

εξαρτάται από το επίπεδο τριβής στη διεπιφάνεια εργαλείου-αποβλίττου  και από το 

βαθμό πλαστικής ολίσθησης εντός του κρυστάλλου. Κάθε χρονική στιγμή τα άτομα 

ολισθαίνουν σε νέες θέσεις του πλέγματος, η δυναμική ενέργεια των ατόμων 

μετατρέπεται σε κινητική ενέργεια, πράγμα το οποίο καταλήγει σε αύξηση της 

θερμοκρασίας. Επίσης, αν το παραγόμενο απόβλιττο δεν ολισθαίνει εύκολα κατά 

μήκος της επιφάνειας αποβλίττου , τα άτομα του αποβλίττου συλλέγουν περισσότερη 

θερμότητα λόγω τριβής, πράγμα το οποίο οδηγεί σε αύξηση της θερμοκρασίας του 

αποβλίττου. Ο κρυσταλλικός προσανατολισμός κατά συνέπεια επιδρά στην αύξηση της 

θερμοκρασίας του αποβλίττου.  

 

Για τη διερεύνηση αυτής της παραμέτρου, πραγματοποιήθηκε μια προσομοίωση όπου 

το επίπεδο (110) του πλέγματος του τεμαχίου ευθυγραμμίστηκε κάθετα στον άξονα x. 

Ο προσανατολισμός αυτός αντιστοιχεί σε περιστροφή 45ο ως προς τον άξονα z. Οι 

προβλέψεις συγκρίνονται με τα αποτελέσματα για κρυσταλλικό προσανατολισμό (100) 

, ο οποίος αντιστοιχεί σε περιστροφή 0ο ως προς τον άξονα z. Και οι δύο 

προσανατολισμοί μελετήθηκαν για ένα εύρος πάχους κατεργασίας με γωνία 

αποβλίττου 45ο  και τρεις διαφορετικές ταχύτητες κατεργασίας 10 m/s, 50 m/s και 100 

m/s.  
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Οι Εικόνα 2.10 a και b παρουσιάζουν την τελική κατάσταση της αποβολής του υλικού 

ύστερα από κατεργασία 200 Å, για κρυσταλλικούς προσανατολισμούς (110) και (010) 

των υποστρωμάτων, υπό ταχύτητα κατεργασίας 100 m/s και μεσαίο πάχος κατεργασίας 

36.318 Å. Η ολίσθηση εμφανίζεται διαφορετικά για κάθε προσανατολισμό. Ο 

κρυσταλλικός προσανατολισμός (110) οδηγεί σε λεπτότερο και πιο ομοιόμορφο 

απόβλιττο. Σε αυτή την περίπτωση, το απόβλιττο μπορεί να ολισθήσει κατά μήκος του 

άκρου του εργαλείου κοπής, μιας και δέχεται το μικρότερο συνολικό συντελεστή 

τριβής, μαp = 0.998. Αντίθετα, ο κρυσταλλικός προσανατολισμός (010) παράγει 

μεγαλύτερο πάχος αποβλίττου, λόγω της μεγαλύτερης συνολικής τριβής, μαp = 1.210.  

 

Η Εικόνα 2.10c παρουσιάζει τη μέση θερμοκρασία αποβλίττου για προσανατολισμούς 

πλέγματος (110) και (010). Ο προσανατολισμός πλέγματος (110), ο οποίος παράγει τη 

μικρότερη τριβή και το μικρότερο πάχος αποβλίττου οδηγεί στη μικρότερη μέση 

θερμοκρασία αποβλίττου. Για υψηλές ταχύτητες κοπής (≥ 50 m/s), η θερμοκρασία 

αποβλίττου μειώνεται με αύξηση του πάχους κατεργασίας και για τους δυο 

προσανατολισμούς, με τον (110) να επιδεικνύει τις χαμηλότερες τιμές. Συνεπώς, όμοια 

με τις συμβατικές κατεργασίες, και ο βαθμός της πλαστικής δραστηριότητας και το 

επίπεδο τριβής στη διεπιφάνεια εργαλείου – αποβλίττου υποδεικνύουν την 

προκύπτουσα θερμοκρασία αποβλίττου στις νανοκατεργασίες. 

 

 
                                                                   (c) Θερμοκρασία αποβλίττου 

Εικόνα 2.10: Επίδραση του κρυσταλλικού προσανατολισμού στην τοπική παραμόρφωση και στη 

θερμοκρασία αποβλίττου [28] 
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2.2 Μελέτη της νανοκοπής χαλκού με χρήση εργαλείου διαμαντιού 

 

Η τρισδιάστατη προσομοίωση ΜΔ πραγματοποιείται ώστε να διερευνηθεί η νανοκοπή 

χαλκού με χρήση εργαλείου διαμαντιού. Από τους Zhu et al [37] μελετήθηκε, μεταξύ 

άλλων, η επίδραση της θερμοκρασίας του κύριου όγκου του υλικού στη δύναμη κοπής 

και στην κάθετη δύναμη.  

 

2.2.1 Μοντέλο προσομοίωσης 

 

Στην Εικόνα 2.11 παρουσιάζεται το μοντέλο ΜΔ της νανοκοπής χαλκού. Το μοντέλο 

αποτελείται από ένα κυβικό εδροκεντρωμένο  (FCC) τεμάχιο μονοκρυστάλλου χαλκού 

και ένα άκαμπτο εργαλείο διαμαντιού.  

 

 

 
Εικόνα 2.11: Μοντέλο προσομοίωσης ΜΔ [37] 

 

 

Ο Πίνακας 2.1 συνοψίζει τις υπολογιστικές παραμέτρους που χρησιμοποιούνται στις 

προσομοιώσεις ΜΔ. Το μέγεθος του τεμαχίου είναι 50α×50α×25α, όπου α είναι η 

σταθερά του πλέγματος του χαλκού (α = 0.3615m) .  
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Πίνακας 2.1: Υπολογιστικές παράμετροι της προσομοίωσης ΜΔ [27] 

Υλικά Τεμάχιο: χαλκό 
Εργαλείο:  

διαμάντι 

Διαστάσεις 
50α×50α×25α, α (σταθερά 

πλέγματος)=0.3615m 
Γωνία εργαλείου: 60ο 

Πλήθος ατόμων 250000  

Χρονικό βήμα 1 fs  

Αρχική θερμοκρασία 293 K  

Ταχύτητα κοπής 100 m/s  

Βάθος κοπής 1 nm  

Μήκος κοπής 11 nm  

Κατεύθυνση κοπής [-1 0 0] στην επιφάνεια (0 0 1)  

 

 

2.2.2 Επίδραση της θερμοκρασίας του κύριου όγκου του υλικού  

 

Παραγόμενος όγκος αποβλίττου 

 

Για να διερευνηθεί η θερμοκρασία του κύριου όγκου του υλικού, πραγματοποιήθηκαν 

προσομοιώσεις ΜΔ σε διαφορετικές θερμοκρασίες όγκου υλικού. Στην Εικόνα 2.12 

(a)-(d) φαίνονται διάφορες τομές του επιπέδου xz κατά τη διάρκεια της κατεργασίας 

κοπής για διαφορετικές θερμοκρασίες κυρίου όγκου υλικού 10Κ, 293Κ, 450Κ και 

600Κ, αντίστοιχα. Το βάθος κοπής είναι 1.0 nm και η ταχύτητα κοπής είναι 100 m/s. 

Η γωνία κοπής είναι 60ο.  

 

Φαίνεται ότι η αύξηση της θερμοκρασίας του κυρίου όγκου του υλικού, οδηγεί σε 

αύξηση του όγκου αποβλίττου μπροστά από το εργαλείο. Η συμπεριφορά προκύπτει 

από την εμφάνιση της θερμικής μαλάκυνσης [38]. Σε υψηλότερη θερμοκρασία κυρίου 

όγκου υλικού, τα άτομα του τεμαχίου δονούνται με μεγαλύτερη συχνότητα και οι 

αποστάσεις μεταξύ των ατόμων του τεμαχίου αυξάνονται. Κατά συνέπεια, η 

αλληλεπίδραση μεταξύ των ατόμων του τεμαχίου γίνεται ασθενέστερη για υψηλότερη 

θερμοκρασία κύριου όγκου υλικού, το οποίο σημαίνει ότι το τεμάχιο μπορεί να 

κατεργαστεί πιο εύκολα. Κατά συνέπεια, σχηματίζονται περισσότερα απόβλιττα 

μπροστά από το εργαλείο σε υψηλότερη θερμοκρασία κυρίου όγκου υλικού.  
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Εικόνα 2.12: Στιγμιότυπα τομών του επιπέδου xz κατά τη διάρκεια της κατεργασίας κοπής για 

διαφορετικές θερμοκρασίες κύριου όγκου υλικού [37] 

 

 

Δυνάμεις κοπής και κάθετες δυνάμεις 

 

Οι μέσες δυνάμεις κοπής και οι κάθετες δυνάμεις για απόσταση κοπής 5-11 nm σε 

διαφορετικές θερμοκρασίες κύριου όγκου υλικού, φαίνονται στην Εικόνα 2.13. Είναι 

εμφανές ότι τόσο οι δυνάμεις κοπής όσο και οι κάθετες δυνάμεις μειώνονται με αύξηση 

της θερμοκρασίας κύριου όγκου υλικού. Πρέπει να σημειωθεί ότι η θερμική 

μαλάκυνση κάνει το τεμάχιο πιο εύκολα κατεργάσιμο, πράγμα το οποίο οδηγεί στη 

μείωση των δυνάμεων κοπής και των κάθετων δυνάμεων σε υψηλότερες θερμοκρασίες 

κύριου όγκου υλικού.  

 

Όμως, ο μεγαλύτερος όγκος αποβλίττου σε υψηλότερες θερμοκρασίες αυξάνει την 

αντίσταση στην κίνηση, και έτσι απαιτείται μεγαλύτερη δύναμη κοπής για να 

υπερνικήσει την αντίσταση [39]. Οι επιδράσεις της θερμικής μαλάκυνσης και του 

όγκου του αποβλίττου στην δύναμη κοπής είναι αντικρουόμενες κατά τη διάρκεια της 

κατεργασίας κοπής. Η μείωση της δύναμης κοπής με αύξηση της θερμοκρασίας κύριου 

όγκου υλικού δείχνει ότι η θερμική μαλάκυνση παίζει σημαντικό ρόλο στον 

προσδιορισμό της δύναμης κοπής.  

 

 



62 

 

 
Εικόνα 2.13: Μέσες δυνάμεις κοπής και κάθετες δυνάμεις για διαφορετικές θερμοκρασίες κύριου 

όγκου υλικού [37] 

 

 

2.3 Προσομοίωση Μοριακής Δυναμικής των θερμικών φαινομένων 

στη νανοκοπή 

 

 

Η συγκεκριμένη μελέτη των YongBo et al [31] περιλαμβάνει την εφαρμογή των 

προσομοιώσεων ΜΔ προκειμένου να αποσαφηνιστούν τα θερμικά φαινόμενα που 

σχετίζονται με την αποβολή υλικού σε ατομικό επίπεδο για νανοκοπή 

μονοκρυσταλλικού χαλκού με χρήση των δυναμικών Morse, EAM και Tersoff. Πιο 

συγκεκριμένα μελετήθηκε η επίδραση της ταχύτητα κοπής στην κατανομή της 

θερμοκρασίας στο υλικό κατεργασίας. 

 

2.3.1 Μέθοδος προσομοίωσης ΜΔ 

 

Το μοντέλο της προσομοίωσης για τη κοπή νανοκλίμακας περιλαμβάνει υλικό 

κατεργασίας μονοκρυσταλλικού χαλκού και εργαλείο διαμαντιού, όπως φαίνεται στην 

Εικόνα 2.14. Το υλικό κατεργασίας χωρίζεται σε τρία διαφορετικά είδη ατόμων, τα 

οριακά, τα θερμοστατικά και τα νευτώνια, αντίστοιχα. Η αρχική θερμοκρασία του 

συστήματος είναι 300 Κ. Τα οριακά άτομα είναι σταθερά, ώστε να μειώνουν την 

επίδραση του άκρου και διατηρούν την απαραίτητη συμμετρία του πλέγματος. Τα 

νευτώνια και τα θερμοστατικά άτομα υπακούουν στο 2ο νόμο του Νεύτωνα, και 

προσδιορίζονται με άμεση ολοκλήρωση των κλασσικών εξισώσεων κίνησης του 
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Hamilton, χρησιμοποιώντας τον αλγόριθμο ταχύτητας Verlet. Το εργαλείο χωρίζεται 

σε σταθερά και νευτώνια άτομα.  

 

 
Εικόνα 2.14: Μοντέλο προσομοίωσης ΜΔ για τη νανοκοπή [31] 

 

Οι λεπτομέρειες των παραμέτρων της προσομοίωσης φαίνονται στον Πίνακας 2.2.  

 

Πίνακας 2.2: Παράμετροι προσομοίωσης και κατεργασίας [31] 

Δυναμικά προσομοίωσης Tersoff, Morse, EAM 

Υλικό κατεργασίας Χαλκός 

Κρυσταλλική δομή υλικού 

κατεργασίας 
Fcc 

Διαστάσεις υλικού κατεργασίας 90a × 45a × 11a 

Γωνία ελευθερίας 15o 

Γωνία αποβλίττου 0o 

Κατεύθυνση κοπής [100] στην επιφάνεια (100) 

Βάθος κοπής 1.81 nm 

Ταχύτητα κοπής 150-400 m/s 

Αρχική θερμοκρασία 300 K 

Βήμα χρόνου ΜΔ 1 fs 

 

Υπάρχουν τρεις διαφορετικές ατομικές αλληλεπιδράσεις στην παρούσα προσομοίωση 

ΜΔ:  

1) οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του χαλκού (Cu - Cu),  

2) οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του διαμαντιού και του χαλκού (Cu - C),  

3) οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του διαμαντιού (C - C).  

Οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του διαμαντιού παριστάνονται από το 

δυναμικό Tersoff. Οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του διαμαντιού και των 

ατόμων του χαλκού παριστάνονται από το δυναμικό Morse. Οι αλληλεπιδράσεις 

μεταξύ των ατόμων του χαλκού παριστάνονται από το δυναμικό ΕΑΜ. 
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2.3.2 Επίδραση της ταχύτητας κοπής στην κατανομή θερμοκρασίας 

 

Το δείγμα είναι ελεύθερο προεξοχών και αφήνεται για 20 ps για την ελαχιστοποίηση 

της ενέργειας. Η διακύμανση της μέσης θερμοκρασίας του υλικού κατεργασίας και του 

εργαλείου με το χρόνο χαλάρωσης φαίνονται στην Εικόνα 2.15.  

 

 
Εικόνα 2.15: Καμπύλες μέσης θερμοκρασίας συναρτήσει του χρόνου κατά τη χαλάρωση [31] 

 

Από την Εικόνα 2.15, φαίνεται ότι οι διακυμάνσεις της μέσης θερμοκρασίας και στο 

υλικό κατεργασίας και στο εργαλείο είναι φθίνουσες και διατηρούνται σταθερές στα 

300 Κ μετά τα 20 ps, στα οποία έχει επιτευχθεί το θερμικό ισοζύγιο. 

 

Θερμοκρασία υλικού κατεργασίας και θερμοκρασία εργαλείου  

 

Για τη μελέτη της επίδρασης της ταχύτητας κοπής στη διαδικασία νανοκοπής, 

διεξήχθησαν προσομοιώσεις υπό ταχύτητες κοπής 150, 300 και 400 m/s. Έτσι, στην 

Εικόνα 2.16 και στην Εικόνα 2.17 παρουσιάζονται οι καμπύλες μέσης θερμοκρασίας 

του υλικού κατεργασίας και του εργαλείου υπό διαφορετικές ταχύτητες κοπής, 

αντίστοιχα. Το αντίστοιχο βάθος κοπής είναι 1.81 nm.  

 

Φαίνεται ότι η θερμοκρασία και στο εργαλείο και στο υλικό κατεργασίας αυξάνεται με 

την απόσταση κοπής, η υψηλή ταχύτητα κοπής οδηγεί σε σχετικά υψηλή θερμοκρασία 
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του υλικού κατεργασίας, αλλά η θερμοκρασία του εργαλείου μεταβάλλεται ελάχιστα. 

Σε λειτουργία υψηλής ταχύτητας κοπής, οι μετατοπίσεις και τα άτομα στη ζώνη 

διάτμησης έχουν λιγότερο χρόνο για να αναδιαταχθούν, έτσι οι μετατοπίσεις 

συσσωρεύονται στην περιοχή κοπής και ενισχύουν το υλικό κατεργασίας, και η τριβή 

και η εξώθηση γίνονται ακόμη πιο έντονες. Η τριβή και η ενέργεια παραμόρφωσης που 

ελευθερώνεται από το κρυσταλλικό πλέγμα μετατρέπεται σε θερμότητα κοπής, οδηγεί 

σε μεγαλύτερη δύναμη παραμόρφωσης και παράγει περισσότερη θερμική ενέργεια.  

 

Εξάλλου, διαμορφώνεται λίγο απόβλιττο στο αρχικό στάδιο κοπής, και όλη η θερμική 

ενέργεια συγκεντρώνεται στην περιοχή επαφής εργαλείου – υλικού κατεργασίας, το 

οποίο οδηγεί σε ταχεία ανύψωση της μέσης θερμοκρασίας του εργαλείου, όπως 

φαίνεται στην Εικόνα 2.17. Επιπλέον, είναι εμφανές ότι η διακύμανση και η αύξηση 

της μέσης θερμοκρασίας είναι ομαλή με την αύξηση της απόστασης κοπής, μιας και η 

περισσότερη θερμότητα απάγεται με το απόβλιττο κατά τη διάρκεια της κοπής. Σε 

σύγκριση με το χαλκό, το διαμάντι έχει πολύ μεγαλύτερη θερμική αγωγιμότητα, έτσι 

μπορεί να μετατρέψει ταχύτερα τη θερμότητα και να διατηρήσει μια σχετικά χαμηλή 

θερμοκρασία στο εργαλείο. 

 

 

 
Εικόνα 2.16: Καμπύλες μέσης θερμοκρασίας του υλικού κατεργασίας υπό διαφορετικές 

ταχύτητες κοπής [21] 
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Εικόνα 2.17: Καμπύλες μέσης θερμοκρασίας του εργαλείου υπό διαφορετικές ταχύτητες κοπής 

[21] 

 

 

Κατανομή θερμοκρασίας στο υλικό κατεργασίας και στο εργαλείο 

 

Στην Εικόνα 2.18 φαίνεται μια πλευρική τομή της κατανομής θερμοκρασίας υπό 

ταχύτητα κοπής 400 m/s, βάθος κοπής 1.81 nm και απόσταση κοπής 15 nm. Όπως 

φαίνεται η κατανομή θερμοκρασίας δείχνει ένα ομόκεντρο σχήμα γύρω από τη ζώνη 

διάτμησης και απότομη κλίση θερμοκρασίας στο εργαλείο διαμαντιού. Η θερμοκρασία 

γύρω από τη ζώνη διάτμησης είναι 700 Κ, ενώ και στην κατεργαζόμενη επιφάνεια 

διατηρείται σχετικά υψηλή θερμοκρασία (500 – 600 Κ), όμως η υψηλότερη 

θερμοκρασία εμφανίζεται στο απόβλιττο (1000 – 1100 Κ).  

 

Επιπρόσθετα, από την τοπολογία της κατανομής θερμοκρασίας, μπορεί να εξαχθεί ότι 

η θερμοκρασία μερικού αποβλίττου μπορεί να φτάσει και τα 1200 Κ, η οποία είναι 

πολύ κοντά στο σημείο τήξης του χαλκού (1357 Κ) και τέλος η θερμοκρασία στο κάτω 

μέρος του υλικού κατεργασίας διατηρείται στα 300 Κ.  
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Εικόνα 2.18:  Πλευρική τομή της κατανομής θερμοκρασίας υπό ταχύτητα κοπής 400 m/s [31] 

 

 

Στην Εικόνα 2.19 παρουσιάζεται ο αριθμός των ατόμων στις διάφορες θερμοκρασιακές 

κλίμακες. Μπορεί να φανεί ότι όταν η ταχύτητα κοπής είναι 150 m/s, τα άτομα με 

θερμοκρασία μικρότερη από 400 Κ αντιπροσωπεύουν το 73% και τα άτομα με 

θερμοκρασία περισσότερο από 700 Κ αντιπροσωπεύουν το 8% και η μεγαλύτερη 

θερμοκρασία είναι 800 Κ. Όπως φαίνεται, ο αριθμός των ατόμων με υψηλή 

θερμοκρασία αυξάνεται με την αύξηση της ταχύτητας κοπής.  

 

Σημαντικό φαινόμενο είναι ότι υπάρχουν περίπου δυο στρώματα ατόμων στην 

επιφάνεια του άκρου του κοπτικού εργαλείου, το οποίο έχει σημαντικά χαμηλότερη 

θερμοκρασία από τα απόβλιττα. Η προσαύξηση της θερμοκρασίας είναι συνάρτηση 

της σχετικής ατομικής ταχύτητας. Επιπροσθέτως, το διαμάντι έχει μεγαλύτερη θερμική 

αγωγιμότητα και μπορεί να μεταδώσει ταχύτερα τη θερμότητα. Παρόλα αυτά, τα 

νευτώνια άτομα είναι πολύ κοντά στα άτομα θερμοστάτες και έτσι προκύπτει απότομη 

κλίση θερμοκρασίας στο εργαλείο.  

 

Η περιοχή υψηλής θερμοκρασίας στη ζώνη διάτμησης σημαίνει συσσώρευση μεγάλων 

τάσεων στην τοπική περιοχή. Η περισσότερη θερμότητα παράγεται λόγω τριβής και 

εξώθησης μεταξύ του άκρου του εργαλείου και των ατόμων του υλικού κατεργασίας 

και τα άτομα υψηλής θερμοκρασίας στη ζώνη διάτμησης κινούνται κατά μήκος και 

έμπροσθεν του κοπτικού άκρου του εργαλείου, δεσμοί σχάζονται και η ενέργεια των 

δεσμών απελευθερώνεται λόγω πλαστικής παραμόρφωσης στο υλικό κατεργασίας και 

σχεδόν όλη η χημική και κινητική ενέργεια μετατρέπεται σε θερμότητα κοπής. Η 

περισσότερη θερμότητα απάγεται από τα απόβλιττα, αλλά το σχετικά μικρό μέγεθος 
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του αποβλίττου και η απουσία ενέργειας μετατροπής αυξάνει σημαντικά τη 

θερμοκρασία του συστήματος.  

 

Επιπλέον, τα άτομα θερμοστάτες είναι πολύ μακριά και δεν μπορούν να επηρεάσουν 

τη θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων στο υλικό κατεργασίας. Από την άλλη, τα 

άτομα δονούνται με μεγαλύτερη συχνότητα και η απόσταση μεταξύ των γειτονικών 

ατόμων αυξάνεται με την αύξηση της θερμοκρασία του συστήματος, το οποίο τελικά 

οδηγεί σε εξασθένιση των συνδετικών δυνάμεων μεταξύ των ατόμων. Τέλος, 

επιφανειακά και υποεπιφανειακά άτομα υψηλής θερμοκρασία στο υλικό κατεργασίας 

μπορούν να αφαιρεθούν σχετικά εύκολα όταν εφαρμοστεί εξωτερική δύναμη στο 

εργαλείο και αυτός είναι ο λόγος που το υλικό κατεργασίας μπορεί να παραμορφωθεί 

υπό σχετικά μικρή δύναμη κοπής, όσο αυξάνεται η θερμοκρασία. 

 

 
Εικόνα 2.19 Αριθμός ατόμων που περιλαμβάνονται στα διάφορα θερμοκρασιακά εύρη [31] 

 

 

2.4 Μελέτη των θερμοκρασιών στην νανοκοπή όλκιμου υλικού 

πυριτίου 

 

Στη νανοκοπή ψαθυρών υλικών, έχει παρατηρηθεί μια μετάβαση από ψαθυρό σε 

όλκιμο υλικό, όταν η ακτίνα καμπυλότητας του κοπτικού εργαλείου μειώνεται σε 

μέγεθος νανοκλίμακας και το πάχος απαραμόρφωτου αποβλίττου είναι μικρότερο από 

την ακτίνα καμπυλότητας. Για να μελετηθεί η μετάβαση από την κοπή ψαθυρού σε 
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όλκιμο υλικό, οι Cai et al. [40] μελέτησαν τη θερμοκρασία στην περιοχή κοπής. Επειδή 

όμως οι διαστάσεις είναι πολύ μικρές, είναι πολύ δύσκολο να μετρηθεί η θερμοκρασία 

του παραγόμενου αποβλίττου πειραματικά. Για το λόγο αυτό, χρησιμοποιήθηκε ή 

μέθοδος ΜΔ για τη μοντελοποίηση της νανοκοπής όλκιμου υλικού.  

 

 

2.4.1 Μοντέλο προσομοίωσης 

 

Στην παρούσα προσομοίωση ΜΔ χρησιμοποιήθηκε ένα τρισδιάστατο μοντέλο. Στην 

Εικόνα 2.20(a) απεικονίζεται ένα σχηματικό διάγραμμα του μοντέλου ΜΔ και στην 

Εικόνα 2.20(b) απεικονίζεται μια έξοδος του συστήματος προσομοίωσης ΜΔ.  

 

Στο μοντέλο αυτό, το τεμάχιο είναι μονοκρυσταλλικό πυρίτιο και χωρίζεται σε τρεις 

διαφορετικές ζώνες: ζώνη συνοριακών ατόμων, ζώνη θερμοστατικών ατόμων και ζώνη 

νευτώνιων ατόμων. Τα συνοριακά άτομα βρίσκονται σε συνοριακές θέσεις , ώστε να 

μειωθεί η επίδραση των συνόρων και να διατηρηθεί η κατάλληλη συμμετρία του 

πλέγματος. Η κίνηση των νευτώνιων ατόμων προσδιορίζεται από τις δυνάμεις που 

παράγονται από την εξίσωση κίνησης του Νεύτωνα. Τα θερμοστατικά άτομα 

χρησιμοποιήθηκαν για να διασφαλιστεί η απαιτούμενη αγωγή θερμότητας προς τα έξω 

της κατεργασμένης επιφάνειας. Το κοπτικό εργαλείο διαμαντιού (0ο ονομαστική γωνία 

αποβλίττου και 7ο γωνία ελευθερίας) θεωρήθηκε πλήρως άκαμπτο. Δηλαδή, οι σχετικές 

θέσεις των ατόμων του εργαλείου δε μεταβάλλονται κατά τη διάρκεια της 

προσομοίωσης. Για να μειωθεί η επίδραση του συνόρου, η κλίμακα του μοντέλου 

πρέπει να είναι μεγάλη.  
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Εικόνα 2.20: Το μοντέλο προσομοίωσης ΜΔ όλκιμου υλικού σε νανοκλίμακα : (a) σχηματικό 

διάγραμμα του μοντέλου ΜΔ και (b) μια έξοδος του συστήματος προσομοίωσης ΜΔ [40] 

 

 

Για το πλέγμα κυβικού διαμαντιού του πυριτίου, το δυναμικό Tersoff [41] μπορεί να 

περιγράψει ικανοποιητικά τις ενέργειες και τις γεωμετρίες. Οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ 

των ατόμων πυριτίου και των ατόμων άνθρακα του κοπτικού εργαλείου διαμαντιού 

περιγράφηκαν με το δυναμικό Μorse [42] .  

 

Στη ζώνη των θερμοστατικών ατόμων, ο σκοπός της οποίας είναι η διατήρηση της 

θερμοκρασίας κοντά στη θερμοκρασία του περιβάλλοντος, εφαρμόζεται η μέθοδος του 

απευθείας επαναπροσδιορισμού ταχυτήτων, ώστε να διατηρηθεί η συνολική κινητική 

ενέργεια σε σταθερή τιμή. Η ταχύτητα κάθε ατόμου στη ζώνη θερμοστατικών ατόμων 

έπρεπε να κλιμακοποιηθεί σε ορισμένα βήματα ολοκλήρωσης, όπως π.χ. 50 βήματα 

και ο παράγων επαναπροσδιορισμού ταχύτητας ήταν: 
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Στις προσομοιώσεις της όλκιμης κοπής μονοκρυστάλλου πυριτίου, οι διαστάσεις του 

τεμαχίου πυριτίου ήταν 30α×20α×4α, όπου α είναι η σταθερά πλέγματος του 

μονοκρυσταλλικού πυριτίου και ισούται με 0.5432nm. Η θερμοκρασία του 

περιβάλλοντος κατεργασίας τέθηκε 293Κ, στην οποία οι αρχικές ταχύτητες των 

ατόμων πυριτίου προσδιορίστηκαν βάσει της κατανομής Maxwell. Στις 

προσομοιώσεις, η ταχύτητα κοπής ήταν 20 m/s. Πριν τη συνέχεια της προσομοίωσης, 

χρειάστηκαν 10000 βήματα για τη χαλάρωση του αρχικού συστήματος προσομοίωσης. 

[43] 

 

Στις συμβατικές κατεργασίες κοπής, η ακμή του κοπτικού εργαλείου θεωρείται πολύ 

αιχμηρή, δηλαδή, η ακτίνα καμπυλότητας είναι αμελητέα, αλλά στην κοπή 

νανοκλίμακας, η υπόθεση αυτή δεν είναι λογική, καθώς η ακτίνα καμπυλότητας είναι 

της ίδιας τάξης μεγέθους με το πάχος απαραμόρφωτου αποβλίττου. Πλέον, υπό 

βέλτιστες συνθήκες κατεργασίας, το εργαλείο μονοκρυστάλλου διαμαντιού έχει τη 

μικρότερη ακτίνα καμπυλότητας, η οποία κυμαίνεται από 20 ως 70 nm, η οποία 

προφανώς δε μπορεί να αμεληθεί στις κοπές νανοκλίμακας.  

 

 

2.4.2 Επίδραση της θερμοκρασίας  

 

Ζώνες παραμόρφωσης 

 

Σε μία περίπτωση προσομοίωσης, το πάχος απαραμόρφωτου αποβλίττου τέθηκε ίσο με 

2.0nm και η τιμή της ακτίνας καμπυλότητας είναι 2.5 nm. Στην Εικόνα 2.21, οι ζώνες 

Α και Β βρίσκονται κοντά στη διεπιφάνεια του εργαλείου κατεργασίας με το τεμάχιο. 

Η ζώνη Α βρίσκεται κοντά στο τοξωτό τμήμα  της πλευράς του εργαλείου και η ζώνη 

Β βρίσκεται κάτω από την πλευρική επιφάνεια του εργαλείου. Η ζώνη C είναι σχετικά 

μακριά από την επιφάνεια κατεργασίας. 
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Εικόνα 2.21: Οι διαφορετικές ζώνες παραμόρφωσης στο τεμάχιο [40] 

 

 

Στην Εικόνα 2.22 παρουσιάζεται η θερμοκρασιακή διακύμανση στις ζώνες 

παραμόρφωσης Α, Β και C, όπου τα βήματα προσομοίωσης υποδεικνύουν ότι το 

κοπτικό εργαλείο διαμαντιού προχωρούσε κατά μήκος της κατεύθυνσης κοπής κατά τη 

διαδικασία κοπής. Φαίνεται ότι η θερμοκρασία στη ζώνη C ήταν σταθερή γύρω στους 

315 Κ, η οποία βρίσκεται κοντά στη θερμοκρασία περιβάλλοντος (293Κ) της 

προσομοίωσης. Στη ζώνη Β, η παραμόρφωση του υλικού είναι μεγάλη και η 

θερμοκρασία είναι αυξημένη και μεταβάλλεται στο εύρος 320-512 Κ. Στη ζώνη Α, η 

μέση θερμοκρασία ήταν 550 Κ , η οποία ήταν η μεγαλύτερη μεταξύ των τριών ζωνών 

και η μέγιστη τιμή του μπορούσε να φτάσει στους 725 Κ. Αυτό μπορεί να οφείλεται 

στο ότι το υλικό του τεμαχίου στη ζώνη Α παραμορφώνεται με υψηλότερο ρυθμό. 

Πρέπει να σημειωθεί ότι οι διακυμάνσεις της θερμοκρασίας στις ζώνες 

παραμόρφωσης, ειδικά στη ζώνη Α, οφείλονται στις διακυμάνσεις της τάσης και της 

παραμόρφωσης, ως αποτέλεσμα της παραμόρφωσης στις ζώνες οι οποίες αποτελούνται 

από περιορισμένο αριθμό ατόμων.  
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Εικόνα 2.22: Οι μεταβολές θερμοκρασίας στις ζώνες παραμόρφωσης Α, Β και C στο τεμάχιο [40] 

 

 

Στην Εικόνα 2.23 παρουσιάζεται η διακύμανση της τάσης της ζώνης παραμόρφωσης 

Α του τεμαχίου. Με σύγκριση της Εικόνα 2.22 με την Εικόνα 2.23, φαίνεται ότι σε 

βήματα 430000 , 480000 και 512000 , οι τάσεις και οι θερμοκρασία στη ζώνη Α 

φτάνουν ταυτόχρονα στη μέγιστη τιμή.  

 

 

Σκληρότητα διαμαντιού 

 

Σε υψηλή θερμοκρασία, η χημική σταθερότητα του διαμαντιού δεν είναι καλή. Πάνω 

από τους 473 Κ, σχηματίζεται ένα στρώμα οξειδίων του διαμαντιού, από το οποίο, 

ξεκινώντας από θερμοκρασία 623 Κ, παράγονται τα οξείδια του άνθρακα [44]. Είναι 

εμφανές ότι η θερμοκρασία στις ζώνες Α και Β είναι επαρκής για να οδηγήσει στην 

παραγωγή οξειδίων του άνθρακα στο κοπτικό εργαλείο διαμαντιού, το οποίο 

βρισκόταν συνεχώς σε επαφή με τις ζώνες Α και Β. Είναι βέβαιο ότι τα οξείδια του 

άνθρακα στην επιφάνεια του διαμαντιού είναι πιο μαλακά από το αρχικό διαμάντι. 

Κατά συνέπεια, η σκληρότητα της επιφάνειας του κοπτικού εργαλείου διαμαντιού 

μπορεί να μειωθεί κατά τη διάρκεια της κοπής.  
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Εικόνα 2.23: Οι διακυμάνσεις της τάσης στη ζώνη παραμόρφωσης Α του τεμαχίου [40] 

 

 

Πειραματικά αποτελέσματα [45] έδειξαν ότι η θερμοκρασιακή αύξηση του διαμαντιού 

μπορεί να οδηγήσει σε άμεση μείωση της σκληρότητάς του. Στην Εικόνα 2.24 φαίνεται 

η επίδραση της θερμοκρασίας στη σκληρότητα του διαμαντιού.  Φαίνεται  ότι η 

σκληρότητα μειώνεται από 75  σε 57 GPa, η οποία μείωση είναι πολύ σημαντική, όταν 

η θερμοκρασία αυξάνεται από 300 σε 550 Κ. Αν η θερμοκρασία βρίσκεται στη μέγιστη 

τιμή των 725 Κ, η σκληρότητα του διαμαντιού μπορεί να μειωθεί και μέχρι τα 48 GPa. 

Κατά συνέπεια, η επίδραση της θερμοκρασίας στη σκληρότητα του διαμαντιού μπορεί 

να είναι ένας σημαντικός παράγοντας που προκαλεί μαλάκυνση του εργαλείου κατά τη 

διάρκεια της κοπής.  
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Εικόνα 2.24: Επίδραση της θερμοκρασίας στη σκληρότητα του διαμαντιού [45] 

 

 

Equation Chapter (Next) Section 1 
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ΚΕΦΑΛAIΟ 3: Βασική Περιγραφή του Κώδικα Προσομοίωσης  

 

3.1 Εισαγωγή 

 

Στο παρόν κεφάλαιο θα αναλυθεί ο βασικός κώδικας πάνω στον οποίο έγιναν οι 

προσθήκες για τον προσδιορισμό των θερμοκρασιών στις νανοκοπές. Στα πλαίσια του 

τροποποιημένου κώδικα, θα πραγματοποιηθούν προσομοιώσεις της νανοκοπής με τη 

μεταβολή συγκεκριμένων παραμέτρων και εξαγωγή των επιθυμητών χαρακτηριστικών 

της κοπής σε κάθε περίπτωση. Τα αποτελέσματα που προκύπτουν από κάθε 

προσομοίωση θα αξιολογηθούν και θα μελετηθεί η επίδρασή των διαφόρων 

παραμέτρων στην εξέλιξη της κοπής. Η προσομοιώσεις έγιναν με το υπολογιστικό 

πακέτο Matlab R2009b.  

 

3.2  Γενική περιγραφή του αλγορίθμου 

 

Ο κώδικας έχει δομηθεί με βάση τη φιλοσοφία της Μοριακής Δυναμικής, η οποία 

στηρίζεται στην επαναληπτική ολοκλήρωση των εξισώσεων κίνησης του Newton. Τα 

άτομα στα οποία αναφέρονται οι εξισώσεις αυτές ονομάζονται νευτώνια άτομα. Η 

αριθμητική ολοκλήρωση των εξισώσεων αυτών θα γίνει με τη μέθοδο των 

βατραχοδιασκελισμών .  

 

Αρχικά γίνεται ο πρώτος ορισμός των χαρακτηριστικών του συστήματος (στάδιο 

αρχικοποίησης). Στη συγκεκριμένη περίπτωση τα χαρακτηριστικά που μας 

ενδιαφέρουν είναι το πλήθος των ατόμων που απαρτίζουν το προς κατεργασία τεμάχιο, 

η διάταξή τους και οι αρχικές θέσεις που έχουν κατά την έναρξη της προσομοίωσης. 

Το πλήθος των ατόμων που απαρτίζουν το τεμάχιο επιλέγεται ίσο με 800, καθώς η τιμή 

αυτή θεωρείται αποδεκτή και ικανοποιητική για παρόμοιες παρομοιώσεις. Η διάταξη 

επιλέγεται βάσει του υλικού, το οποίο είναι ο χαλκός με δομή fcc. Πέρα από τη θέση, 

μας ενδιαφέρουν και οι αρχικές ταχύτητες των ατόμων του τεμαχίου κατά την έναρξη 

της προσομοίωσης.  

 

Τα ίδια στοιχεία μας ενδιαφέρουν και για το εργαλείο και ορίζονται πάλι βάσει του 

υλικού. Το υλικό του εργαλείου είναι το  μονοκρυσταλλικό διαμάντι. Λόγω της 

συγκεκριμένης επιλογής υλικού, το εργαλείο θεωρείται άκαμπτο κατά τη διάρκεια της 

κοπής. Το πλήθος των ατόμων του εργαλείου επιλέγεται ίσο με 120, ώστε να είναι σε 

πραγματική αναλογία με τα άτομα του τεμαχίου. Όσον αφορά στην ταχύτητα του 

εργαλείου, θεωρούμε ότι όλο το υλικό του εργαλείου έχει μια συγκεκριμένη τιμή 
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ταχύτητας με κατεύθυνση τέτοια, ώστε το εργαλείο να προσεγγίσει το τεμάχιο. Στο 

εργαλείο δε μας ενδιαφέρουν οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του, λόγω του 

ότι θεωρείται άκαμπτο. Οι αρχικές επιταχύνσεις των ατόμων εργαλείου και τεμαχίου 

θεωρούνται μηδενικές.  

 

Η επίλυση των εξισώσεων κίνησης είναι επαναληπτική. Σε κάθε επανάληψη 

υπολογίζεται η δύναμη αλληλεπίδρασης του κάθε ατόμου με τα γειτονικά του άτομα, 

τα οποία βρίσκονται εντός μιας συγκεκριμένης απόστασης, η οποία ονομάζεται ακτίνα 

αποκοπής rc. Αφού βρεθεί η συνισταμένη δύναμη που ασκείται σε κάθε άτομο κάθε 

χρονική στιγμή, στη συνέχεια μέσω της εξίσωσης κίνησης υπολογίζεται η στιγμιαία 

επιτάχυνση.  

 

Στη συνέχεια, μέσω της μεθόδου αριθμητικής ολοκλήρωσης των 

βατραχοδιασκελισμών, υπολογίζεται η μεταβολή της ταχύτητας, αφού η επιτάχυνση 

είναι η πρώτη παράγωγος της ταχύτητας και τελικά η μεταβολή της θέσης κάθε ατόμου 

στο διάστημα ολοκλήρωσης, αφού η ταχύτητα είναι η πρώτη παράγωγος της θέσης. Σε 

κάθε βήμα επανάληψης, η προσομοίωση της κοπής εξελίσσεται και το κοπτικό 

εργαλείο αφαιρεί σταδιακά υλικό από το τεμάχιο. Η διαδικασία αυτή εξελίσσεται, έως 

ότου έχει αφαιρεθεί ο επιθυμητός όγκος υλικού. Σε κάθε επανάληψη, ευρίσκονται και 

αποθηκεύονται οι τιμές όλων των μεγεθών που μας ενδιαφέρουν.  

 

Το κύριο σημείο του κώδικα είναι η ενσωμάτωση θερμοστατών στο υλικό 

κατεργασίας, ώστε να μπορεί να περιγραφεί πιο ικανοποιητικά το μοντέλο της 

νανοκοπής. Οι θερμοστάτες έχουν τη δυνατότητα να μειώνουν τη θερμοκρασία κοπής 

του υλικού, ώστε να μην παραμορφωθεί το απόβλιττο που σχηματίζεται ή το υπόλοιπο 

υλικό κατεργασίας εξαιτίας υψηλών θερμοκρασιών.  

 

Η ρύθμιση της θερμοκρασίας στην επιθυμητή τιμή, γίνεται με την διαδικασία της 

θερμοστάτησης. Στην ουσία, το σύστημα αφήνεται να εξελιχθεί για λίγο χωρίς 

περιορισμό θερμοκρασίας και σε τακτά χρονικά διαστήματα η θερμοκρασία 

επιβάλλεται να γίνει ίση με την επιθυμητή. Τα θερμοστατικά άτομα αλληλεπιδρούν με 

τα υπόλοιπα του συστήματος, επηρεάζοντας την κινητική τους ενέργεια. Ο τρόπος με 

τον οποίο την επηρεάζουν, οδηγεί σε κινητική ενέργεια, η οποία αντιστοιχεί στην 

επιθυμητή θερμοκρασία μέσω επαναπροσδιορισμού της ταχύτητας.  

 

Η συνθήκη που καθορίζει τον επαναπροσδιορισμό των ταχυτήτων είναι η ακόλουθη:  

     Temperature.val T 3 ) |  Temperature.val T 3     (3.1) 

 



78 

 

Όταν η θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων, κατά την προσομοίωση της 

νανοκοπής, ξεπερνά την καθορισμένη θερμοκρασία για το υλικό κατά 3 βαθμούς, οι 

ταχύτητες ανακατατάσσονται βάσει της εξίσωσης 

 

 ,
desired

i new i

current

T

T
   (3.2) 

όπου Τcurrent είναι η θερμοκρασία που υπολογίζεται από την κινητική ενέργεια και 

Τdesired είναι η επιθυμητή θερμοκρασία. 

 

Εκτός από τα νευτώνια και τα θερμοστατικά άτομα, υπάρχουν και τα οριακά άτομα, τα 

οποία παραμένουν ακίνητα κατά τη διάρκεια της κατεργασίας.  

 

Η μοντελοποίηση γίνεται σε δύο διαστάσεις, για να μειωθεί η υπολογιστική 

πολυπλοκότητα και ο χρόνος της προσομοίωσης. Το δυναμικό ενέργειας που 

επιλέγεται να χρησιμοποιηθεί είναι το δυναμικό Morse, το οποίο είναι αρκετά 

εύχρηστο και περιγράφει ικανοποιητικά τα μεταλλικά υλικά, ενώ η αλληλεπίδραση 

μεταξύ των ατόμων του χαλκού και του διαμαντιού θα υπολογιστεί επίσης από το 

δυναμικό Morse.  

 

 

3.3 Χρησιμοποιούμενες μονάδες 

 

Λόγω του ότι η κοπή λαμβάνει χώρα στη νανοκλίμακα και οι μεταβλητές λαμβάνουν 

εξαιρετικά μικρές τιμές,  είναι απαραίτητη η επιλογή εύχρηστων μονάδων μέτρησης 

των διαφόρων μεγεθών. Για το λόγο αυτό χρησιμοποιούνται αδιάστατες μονάδες 

μέτρησης.  

 

Μονάδα μήκους: 

 
1 10[ ] 1 10 1 10 1L nm m      Å (3.3) 

 

Μονάδα ενέργειας: 

 
19[ ] 1 1.602176 10E eV J    (3.4) 
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Μονάδα δύναμης: 

 

19
9

10

[ ] 1.602176 10
[ ] [ ][ ] 1.602176 10

[ ] 10

E eV J
F a D N

L Å m







       (3.5) 

 

Μονάδα μάζας: 

 

 

26
25[ ] 62.93 10

[ ] 1.045 10
[ ] 6.022r

M
m kg kg

M




     (3.6) 

 

Μονάδα χρόνου: 

 15

2

[ ] [ ] [ ][ ]
[ ] [ ] 80.76 10 80.76

[ ] [ ] [ ]

F L L m
r t s fs

m t F

        (3.7) 

 

Μονάδα θερμοκρασίας: 

 

2 2

2 1

[ ] [ ] [ ] [ ]
[ ] 11604.505

[ ] [ ] [ ][ ][ ] [ ]B B

L m L m
T K

t k L m F k
    (3.8) 

 

 

Το χρονικό βήμα ολοκλήρωσης επιλέγεται ίσο με: 

 

 ,10 0.123 unit MDdt fs t   (3.9) 

 

και η θερμοκρασία προσομοίωσης είναι: 

 

 
,

293
293 11604.505 0.0252

11604.505
unit MDT K K T    (3.10) 

 

Με τη βοήθεια της συνάρτησης SetupJob γίνεται ο ορισμός των ατόμων που 

αντιστοιχούν στο τεμάχιο και στο εργαλείο, ενώ με τη συνάρτηση moltype  καθορίζεται 

το είδος των ατόμων του τεμαχίου, καθώς και το πλήθος τους. Η μεταβλητή αυτή είναι 

ένα διάνυσμα – γραμμή, με τόσες στήλες όσο είναι το συνολικό πλήθος των ατόμων 

στο μοντέλο μας. Έτσι, για τα άτομα του κοπτικού εργαλείου, δηλαδή του διαμαντιού 

στην περίπτωσή μας, δίνουμε: 
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 (1, ) 1moltype tool   (3.11) 

 

Για τα νευτώνια άτομα του τεμαχίου ορίζουμε: 

 (1, ) 2moltype partNewton   (3.12) 

 

Για τα θερμοστατικά άτομα του τεμαχίου ορίζουμε: 

 (1, ) 3moltype partThermo   (3.13) 

 

Για τα συνοριακά άτομα του τεμαχίου: 

 (1, ) 4moltype partBoumdary   (3.14) 

 

Για το εργαλείο ορίζουμε στην αρχική του μορφή να αποτελείται από 120 άτομα, ενώ 

τα  800 άτομα του τεμαχίου χωρίζονται σε 576 νευτώνια, 108 θερμοστατικά και 116 

οριακά.   

 

Ο προσδιορισμός της θερμοκρασίας κοπής γίνεται σύμφωνα με την παρακάτω 

εξίσωση: 

      .   11604.505* / 800 * 2* * . / 3*Temperature val nmol Mcu kinEnergy val Kb

 (3.15) 

Παρατηρούμε ότι η μεταβλητή της θερμοκρασίας κοπής υπολογίζεται από την κινητική 

ενέργεια των ατόμων του υλικού. Πιο συγκεκριμένα προκύπτει από το μέσο όρο των 

κινητικών ενεργειών των ατόμων, άρα υπολογίζεται επακόλουθα σύμφωνα με την 

παραπάνω εξίσωση και η μέση θερμοκρασία κοπής. 

 

Για να επιτύχουμε την απεικόνιση της χωρικής κατανομής των θερμοκρασιών κοπής 

αλλά και τη θερμοκρασία κάθε ατόμου χρησιμοποιούμε τη μεταβλητή tt. Η μεταβλητή 

tt αντιστοιχίζει τις ταχύτητες των μορίων του υλικού κατεργασίας και του κοπτικού 

εργαλείου με τις θερμοκρασίες τους. Η αντιστοίχηση γίνεται με βάση το θεώρημα 

ισοκατανομής της ενέργειας. Σύμφωνα με το θεώρημα αυτό, κάθε ανεξάρτητος όρος 

της ενέργειας ενός κλασσικού συστήματος είναι ανάλογος του τετραγώνου μιας 

συντεταγμένης και έχει μέση τιμή ίση με ½ kT, όπου k είναι η σταθερά του Boltzmann 

και T η απόλυτη θερμοκρασία. Θεωρούμε 3 βαθμούς ελευθερίας, καθώς η κινητική 

ενέργεια του εκάστοτε ατόμου είναι άθροισμα τριών όρων που είναι ανάλογοι των 

τετραγώνων των τριών συνιστωσών της ταχύτητας (ορμής), οπότε προκύπτει ο όρος 

3/2 kT. 
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Η αντιστοίχηση βέβαια δεν είναι απόλυτα αυστηρή, παρέχεται όμως μια άποψη για τις 

αναπτυσσόμενες θερμοκρασίες κατά την νανοκοπή, οι οποίες δίνονται από την 

εξίσωση: 

 

    mol.tt abs 11604.505* Mcu*v2 / 3*Kb  (3.16) 

Η tt ανατίθεται στη συνέχεια στη μοριακή δομή των ατόμων. 

 

Επιπλέον υπάρχει η δυνατότητα θερμικής απεικόνισης των αναπτυσσόμενων 

θερμοκρασιών κατά την νανοκοπή σε όλο τον όγκο του υλικού κατεργασίας, το οποίο 

είναι και αυτό που μας αφορά περισσότερο. Επίσης φαίνεται και η θερμοκρασιακή 

διακριτοποίηση των σωματιδίων του υλικού που μετέχουν στην δομή του (νευτώνια, 

θερμοστατικά και οριακά). Επίσης, μπορούμε να εμφανίζουμε όλους τους 

συνδυασμούς απεικόνισης των ατόμων ή και να εστιάσουμε σε μια συγκεκριμένη 

ομάδα ατόμων. 

 

3.4 Ορισμός αρχικών συνθηκών 

 

Στη συνέχεια μέσω της συνάρτησης InitCoordsPart ορίζονται οι αρχικές θέσεις του 

τεμαχίου, ενώ με τον ίδιο τρόπο με την συνάρτηση InitCoordsTool, ορίζονται οι 

αρχικές συντεταγμένες του εργαλείου.  

 

Αφού οριστούν οι αρχικές συντεταγμένες των ατόμων του τεμαχίου και του εργαλείου, 

πρέπει μέσω της συνάρτησης InitVelsPart να οριστούν οι ταχύτητες που έχουν τα 

άτομα του τεμαχίου. Η ανάθεση των αρχικών ταχυτήτων αφορά μόνο στα νευτώνια και 

στα θερμοστατικά άτομα, καθώς τα οριακά παραμένουν ακίνητα καθ’ όλη τη διάρκεια 

της κοπής και επομένως οι ταχύτητές τους είναι συνεχώς μηδενικές.  Η κατεύθυνση 

της ταχύτητας των νευτώνιων και των θερμοστατικών ατόμων ορίζεται να έχει τυχαία 

κατεύθυνση.  

 

Με τον ίδιο τρόπο ορίζεται και η ταχύτητα των ατόμων του εργαλείου, η οποία έχει 

συνιστώσα μόνο κατά την κατεύθυνση x που είναι κοινή για όλα τα άτομα του κοπτικού 

εργαλείου και κατά συνέπεια ίση με την ταχύτητα κοπής. Η ταχύτητα κοπής της 

προσομοίωσης εισάγεται μέσω της συνάρτησης InitVelsTool και ορίζεται ως εξής: 
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10

,

15

,

10
0.1 0.1 123

80.76 10

unit MD

t

unit MD

L m m
V

t s s




  


 (3.17) 

 

Στο κώδικα παριστάνεται ως:  

 [ 0.1,0,0]'veltool    (3.18) 

 

Οι αρχικές επιταχύνσεις των ατόμων ορίζονται καλώντας τη συνάρτηση InitAccels . 

Κατά την έναρξη της προσομοίωσης οι επιταχύνσεις όλων των ατόμων, τόσο του 

τεμαχίου όσο και του εργαλείου, θεωρούνται μηδενικές.  

 

Πέρα από τον ορισμό των αρχικών θέσεων, ταχυτήτων και επιταχύνσεων μας 

ενδιαφέρει και ο ορισμός της αρχικής κινητικής και συνολικής ενέργειας του 

συστήματος.  

 

Η μεταβλητή kinEnergy αναφέρεται στην κινητική ενέργεια και ορίζεται στον κώδικα 

ως:  

 . .  0.5 * /kin Energy val vvSum nmol  (3.19) 

 

και η μεταβλητή totEnergy αναφέρεται στη συνολική ενέργεια και ορίζεται ως: 

 

 .   .   /totEnergy val kinEnergy val uSum nmol   (3.20) 

όπου η μεταβλητή uSum αφορά στη συνολική δυναμική ενέργεια που προκύπτει από 

το χρησιμοποιούμενο δυναμικό για κάθε χρονική επανάληψη.  

Η αρχική κινητική και συνολική ενέργεια του συστήματος πρέπει επίσης να είναι 

μηδενικές. 

Επίσης ο υπολογισμός της μέσης θερμοκρασίας κοπής του υλικού κατεργασίας από 

χαλκό υπολογίζεται από την ακόλουθη εξίσωση. 

 

    .   11604.505* 2* * . / 3*Temperature val Mcu kinEnergy val Kb  (3.21) 

όπου Μcu είναι η μάζα των ατόμων του χαλκού (υλικό κατεργασίας) και  

Kb είναι η σταθερά Boltzmann ίση με 1,38 *10-23 J/K. 
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Στον υπολογισμό της μέσης θερμοκρασίας κοπής (η οποία είναι συσωρευτική και 

υπολογίζεται μέσω της συνάρτησης Temperature.val) δε λαμβάνεται υπόψη η 

ταχύτητα κοπής του εργαλείου. Λόγω του ότι η ταχύτητα του εργαλείου είναι μεγάλη 

(123 m/s), εμφανίζει και μεγάλη θερμοκρασία, η οποία όμως δεν είναι η θερμοκρασία 

των ατόμων του τεμαχίου.  

Η ανακατανομή ταχυτήτων στα άτομα του τεμαχίου γίνεται μέσω συνάρτησης 

γεννήτριας τυχαίων αριθμών. Αυτό σημαίνει ότι δεν μπορούν να προσδιοριστούν 

επακριβώς τα άτομα με τη μέγιστη θερμοκρασία, διότι τα άτομα κοντά στο εργαλείο 

που περιμένουμε ότι θα είναι τα θερμότερα, δεν μπορούμε να προβλέψουμε ότι θα 

αποκτήσουν τις μεγαλύτερες ταχύτητες, λόγω της τυχαίας κατανομής τους 

 

Τέλος για μπορούμε να επιλέγουμε οποιασδήποτε από τα άτομα του τεμαχίου και να 

υπολογίζουμε τη θερμοκρασία τους, χρησιμοποιούμε τη συνάρτηση mol_mask. Όταν 

η συνάρτηση αυτή παίρνει την τιμή 1 (εξίσωση (3.22)), υπολογίζεται ο μέσος όρος των 

θερμοκρασιών των ατόμων στα οποία εφαρμόζεται, ενώ όταν εισάγεται τιμή 0 δεν 

λαμβάνει υπόψη τα άτομα της συνάρτησης. Έτσι μας δίνεται η δυνατότητα να 

επιλέξουμε οποιαδήποτε ομάδα ατόμων του τεμαχίου σε οποιοδήποτε σημείο 

επιθυμούμε να μελετήσουμε, σε σχέση με τις θερμοκρασίες που αναπτύσσονται. 

 

  mol _ mask 765:800 1  (3.22) 

  mol _ mask 754:757 0  (3.23) 

 

Επίσης μιας και στο υλικό κατεργασίας έχουμε 800 άτομα, κάθε ένα έχει μια ξεχωριστή 

θέση στο πλέγμα του τεμαχίου. Έτσι οι θέσεις τους ορίζονται όπως φαίνονται στην 

Εικόνα 3.1 και από αυτές επιλέγουμε ποιο άτομο ή ομάδα ατόμων θα μελετήσουμε σε 

σχέση με τις θερμοκρασίες που αναπτύσσονται κατά την νανοκοπή. 



84 

 

 

 

Εικόνα 3.1: Κατανομή θέσεων των ατόμων στο πλέγμα του υλικού κατεργασίας 

 

Επιπρόσθετα, μιας και το κύριο αντικείμενο της παρούσας διπλωματικής είναι ο 

προσδιορισμός των θερμοκρασιών κατά την κοπή νανοκλίμακας, δημιουργήθηκαν και 

συναρτήσεις ((3.24),(3.25)) που θα απεικονίζουν τη μέση θερμοκρασία που 

αναπτύσσεται κάθε χρονική στιγμή στα θερμοστατικά και στα νευτώνια άτομα.  

 

 mol _ tt _ ave _ partThermo  (3.24) 

 mol _ tt _ ave _ partNewton  (3.25) 

 

 

Equation Chapter (Next) Section 1 
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ΚΕΦΑΛAIΟ 4: Αποτελέσματα Προσομοιώσεων 

 

Στο κεφάλαιο αυτό θα παρουσιάσουμε τα αποτελέσματα των προσομοιώσεων που 

διεξήχθησαν με χρήση του παραπάνω κώδικα. Συγκεκριμένα, για κάθε περίπτωση 

προσομοίωσης παρουσιάζονται κάποια στιγμιότυπα από την κοπή, όπου απεικονίζεται 

παραστατικά ο σχηματισμός του αποβλίττου ανάλογα με τις συνθήκες κοπής. Στο 

τέλος κάθε προσομοίωσης δίνονται τα διαγράμματα των μεγεθών που μας 

ενδιαφέρουν, δηλαδή οι δυνάμεις κοπής, η θερμοκρασία των ατόμων του τεμαχίου, 

αλλά και η θερμοκρασία των διαφορετικών ατόμων του πλέγματος (νευτώνια και 

θερμοστατικά), ενώ δίνεται και η κατανομή των θερμοκρασιών σε συγκεκριμένες 

ομάδες ατόμων που έχουν επιλεγεί. 

 

4.1 Προσομοίωση χωρίς θερμοστάτες 

 

Η πρώτη προσομοίωση που διεξήχθη ήταν χωρίς την εφαρμογή θερμοστατικών 

ατόμων στο πλέγμα του υλικού κατεργασίας, ώστε να γίνει στη συνέχεια, σύγκριση ως 

προς το κατά πόσο η ενσωμάτωσή τους επηρεάζει τη θερμοκρασία, αλλά και τα άλλα 

μεγέθη της νανοκοπής. Ακόλουθα παρουσιάζονται τα διαγράμματα της προσομοίωσης. 

 

Οι βασικές συνθήκες της προσομοίωσης παρουσιάζονται στον Πίνακας 4.1 

 

Πίνακας 4.1: Παράμετροι προσομοίωσης για την περίπτωση χωρίς θερμοστάτες 

Παράμετροι Προσομοίωσης 

ΥΛΙΚΟ ΤΕΜΑΧΙΟΥ Χαλκός (Cu) 

ΥΛΙΚΟ ΚΟΠΤΙΚΟΥ ΕΡΓΑΛΕΙΟΥ Διαμάντι 

ΣΥΝΑΡΤΗΣΗ ΔΥΝΑΜΙΚΟΥ Morse 

ΓΩΝΙΑ ΑΠΟΒΛΙΤΤΟΥ 0ο 

ΒΑΘΟΣ ΚΟΠΗΣ 10 Å 

ΤΑΧΥΤΗΤΑ ΚΟΠΗΣ 123 m / sec 

ΠΛΗΘΟΣ ΑΤΟΜΩΝ ΤΕΜΑΧΙΟΥ 800 

ΠΛΗΘΟΣ ΑΤΟΜΩΝ ΕΡΓΑΛΕΙΟΥ 120 

ΧΡΟΝΙΚΟ ΒΗΜΑ ΟΛΟΚΛΗΡΩΣΗΣ 80 fsec 
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Στις Εικόνα 4.1- Εικόνα 4.4  παρουσιάζονται στιγμιότυπα από την προσομοίωση 

κατά την εξέλιξη της κοπής.  

 

Εικόνα 4.1: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec 

 

Εικόνα 4.2: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec 
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Εικόνα 4.3: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 418 psec 

 

 

Εικόνα 4.4: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec 
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Από τα στιγμιότυπα της κοπής, μπορούμε να συμπεράνουμε ότι το υλικό κατεργασίας 

παραμορφώνεται μπροστά από το κοπτικό εργαλείο, πράγμα το οποίο απαντάται και 

στις συμβατικές κατεργασίες κοπής. Το υλικό που βρίσκεται μακριά από το κοπτικό 

εργαλείο δεν επηρεάζεται σχεδόν καθόλου  από την κοπή. Καθώς εξελίσσεται η κοπή, 

το απόβλιττο μετακινείται προς τα επάνω, παράλληλα με την επιφάνεια του εργαλείου 

κοπής και με τον τρόπο αυτό διαμορφώνεται και η κατεργασμένη επιφάνεια. Σε όλα τα 

στιγμιότυπα, τα μπλε βέλη παριστάνουν τις ταχύτητες των ατόμων και τα κόκκινα τις 

αντίστοιχες επιταχύνσεις. Με την εξέλιξη του φαινομένου, μεγαλώνουν και οι 

ταχύτητες των ατόμων, πράγμα το οποίο αντιστοιχεί και σε αύξηση των θερμοκρασιών 

του υλικού κατεργασίας.  

 

 

 

 

Εικόνα 4.5: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση x συναρτήσει του χρόνου 
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Εικόνα 4.6: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση y συναρτήσει του χρόνου 

 

 

Εικόνα 4.7: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fx συναρτήσει του χρόνου 
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Εικόνα 4.8: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fy συναρτήσει του χρόνου 

 

Από τα διαγράμματα των δυνάμεων κατά τους άξονες x και y, είναι αντιληπτό ότι οι 

δυνάμεις παρουσιάζουν έντονη διακύμανση. Οι τιμές των δυνάμεων είναι γενικά 

μεγαλύτερες κατά τον οριζόντιο άξονα σε σύγκριση με τον κατακόρυφο, ενώ η τάση 

όλων των δυνάμεων είναι γενικά αυξητική.  

Σε όλες τις προσομοιώσεις που ακολουθούν, η μορφή των παραπάνω διαγραμμάτων 

παραμένει η ίδια, ως προς την τάση βέβαια και όχι ως προς τα μεγέθη. Σε όλες δηλαδή 

τις προσομοιώσεις που πραγματοποιήσαμε, οι δυνάμεις κοπής είχαν την τάση να 

αυξάνονται από τη στιγμή βέβαια που το κοπτικό εργαλείο έρχεται σε επαφή με το 

τεμάχιο. Επιπλέον, σε όλες τις προσομοιώσεις και για κάθε αλλαγή παραμέτρου, 

παρατηρήθηκε ότι η δύναμη κοπής Fx είναι μεγαλύτερη από τη δύναμη κοπής κατά 

την κατακόρυφη κατεύθυνση Fy. Για το λόγο αυτό, στα επόμενα και για κάθε 

περίπτωση προσομοίωσης δεν θα παρουσιάζονται ξανά τα αντίστοιχα διαγράμματα, 

αφού ουσιαστικά δεν μας παρέχουν κάποια ιδιαίτερη πληροφορία, εφ’ όσον η μορφή 

σχεδόν ταυτίζεται. 
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Στο διάγραμμα της Εικόνα 4.9 απεικονίζεται η θερμοκρασία των ατόμων του υλικού. 

Ο υπολογισμός των θερμοκρασιών των ατόμων γίνεται μέσω της συνάρτησης 

PropAccum του κώδικα. Η συνάρτηση αυτή για να δώσει την τρέχουσα τιμή του 

μεγέθους, βρίσκει σε κάθε χρονικό βήμα το μέσο όρο όλων των προηγούμενων τιμών, 

υπολογίζει τη διασπορά τους και στη συνέχεια για να βρει την τρέχουσα τιμή αφαιρεί 

από την τιμή της διασποράς την τιμή του τελευταίου βήματος. Άρα, η συνάρτηση αυτή 

μας δείχνει τη συσσώρευση θερμοκρασίας που προκύπτει ως προς το προηγούμενο 

χρονικό βήμα. Ο συγκεκριμένος τρόπος υπολογισμού ισχύει για όλα τα αντίστοιχα 

διαγράμματα σε όλες τις περιπτώσεις προσομοίωσης που ακολουθούν και για το λόγο 

αυτό δεν επαναλαμβάνεται. Παρατηρούμε ότι η θερμοκρασία των ατόμων του υλικού 

αυξάνεται μέχρι τους 220oC στην περίπτωση όπου δεν υπάρχουν θερμοστάτες. Γενικά, 

η εξέλιξή τους πραγματοποιείται με γενικά ομαλό τρόπο, σε αντίθεση με τις δυνάμεις 

κοπής που χαρακτηρίζονται από έντονες διακυμάνσεις στις τιμές τους.  

 

 

 

Εικόνα 4.9: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 
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Στο διάγραμμα της Εικόνα 4.10  απεικονίζεται η εξέλιξη της θερμοκρασίας του 

ατόμου που βρίσκεται στη θέση 140 του πλέγματος. Η θέση αυτή αντιστοιχεί 

προφανώς σε νευτώνιο άτομο, αφού στην περίπτωση αυτή δεν υπάρχουν θερμοστάτες. 

Παρατηρούμε ότι η θερμοκρασία του συγκεκριμένου ατόμου παρουσιάζει τοπικά 

μέγιστα, ανάλογα με τη θέση του εργαλείου κοπής και  φτάνει και πάνω από τους 70οC.  

 

 

Εικόνα 4.10: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου νευτώνιου ατόμου στη θέση 140 του 

πλέγματος 
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Στο διάγραμμα της Εικόνα 4.11 παρουσιάζεται η μέση θερμοκρασία των ατόμων του 

εργαλείου. Λόγω του ότι η ταχύτητα του εργαλείου είναι σταθερή, προκύπτει και 

σταθερή θερμοκρασία, η οποία ισούται με 20οC, ίση με τη θερμοκρασία της 

προσομοίωσης.  

 

 

Εικόνα 4.11: Μέση θερμοκρασία των ατόμων του εργαλείου κατά τη διάρκεια της κοπής 
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Στο διάγραμμα της Εικόνα 4.12 παρουσιάζεται η μέση θερμοκρασία των νευτώνιων 

ατόμων του εργαλείου. Η θερμοκρασία αυτή παρουσιάζει  μονότονα αυξητική τάση 

και φτάνει μέχρι τη θερμοκρασία των 38 οC . Η θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων 

είναι λογικό να αυξάνεται, καθώς δεν υπάρχουν θερμοστάτες για να διατηρήσουν τη 

θερμοκρασία μέσω της ανακατανομής των ταχυτήτων τους.  

 

 

 

 

 

Εικόνα 4.12: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 
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Στην Εικόνα 4.13 φαίνεται η θερμοκρασία των οριακών ατόμων του υλικού 

κατεργασίας. Όπως παρατηρούμε είναι σταθερά ίση με 20 οC, δηλαδή τη θερμοκρασία 

περιβάλλοντος, λόγω του ότι τα οριακά άτομα παραμένουν συνεχώς ακίνητα και 

έρχονται σε επαφή με το περιβάλλον.  

 

 

Εικόνα 4.13: Μέση θερμοκρασία των οριακών ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 
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Στο διάγραμμα της Εικόνα 4.14 παρουσιάζεται ο μέσος όρος των θερμοκρασιών των 

ατόμων που βρίσκονται στις δύο κοντινότερες κατακόρυφες σειρές μπροστά από το 

εργαλείο, ώστε να μελετηθούν οι θερμοκρασίες στα άτομα που επηρεάζονται 

περισσότερο από την κοπή. Οι θέσεις των ατόμων αυτών στο πλέγμα παρουσιάζονται 

στον  ακόλουθο Πίνακα.  

 

Θέσεις των 

απεικονιζόμενων 

ατόμων στο πλέγμα 

799,800 

759,760 

719,720 

679,680 

639,640 

599,600 

559,560 

Σύνολο 14 

 

 

Εικόνα 4.14: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 
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Η θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων παρουσιάζει έντονες διακυμάνσεις, οι οποίες 

οφείλονται και στην έντονη διακύμανση των δυνάμεων, οι οποίες καθορίζουν τις 

επιταχύνσεις και τις ταχύτητες των ατόμων. Στη συνέχεια μέσω του θεωρήματος 

ισοκατανομής, η ταχύτητα σε κάθε χρονικό βήμα αντιστοιχίζεται σε μια θερμοκρασία, 

η οποία απεικονίζεται στο διάγραμμα. Πρέπει ,βέβαια, να σημειωθεί ότι η κατανομή 

των ταχυτήτων σε κάθε χρονικό βήμα ολοκλήρωσης γίνεται μέσω της συνάρτησης 

τυχαίων αριθμών και άρα όσο μικρότερη περιοχή ατόμων μελετάμε, τόσο μεγαλύτερο 

είναι το σφάλμα  προσδιορισμού της θερμοκρασίας, λόγω της τυχαίας κατανομής.  

 

 

4.2 Προσομοίωση με θερμοστάτες  

 

Η επόμενη προσομοίωση έγινε με εφαρμογή των θερμοστατών και της συνθήκης που 

τους διέπει.  

Στον Πίνακας 4.2 παρουσιάζονται οι βασικές παράμετροι της προσομοίωσης.  

 

Πίνακας 4.2: Παράμετροι προσομοίωσης στην περίπτωση χρήσης θερμοστατών  

Παράμετροι Προσομοίωσης 

ΥΛΙΚΟ ΤΕΜΑΧΙΟΥ Χαλκός (Cu) 

ΥΛΙΚΟ ΚΟΠΤΙΚΟΥ ΕΡΓΑΛΕΙΟΥ Διαμάντι 

ΣΥΝΑΡΤΗΣΗ ΔΥΝΑΜΙΚΟΥ Morse 

ΓΩΝΙΑ ΑΠΟΒΛΙΤΤΟΥ 0ο 

ΒΑΘΟΣ ΚΟΠΗΣ 10 Å 

ΤΑΧΥΤΗΤΑ ΚΟΠΗΣ 123 m / sec 

ΠΛΗΘΟΣ ΑΤΟΜΩΝ ΤΕΜΑΧΙΟΥ 800 

ΠΛΗΘΟΣ ΑΤΟΜΩΝ ΕΡΓΑΛΕΙΟΥ 120 

ΧΡΟΝΙΚΟ ΒΗΜΑ ΟΛΟΚΛΗΡΩΣΗΣ 80 fsec 

ΘΕΡΜΟΚΡΑΣΙΑ ΠΕΡΙΒΑΛΛΟΝΤΟΣ 293 Κ 

ΣΥΝΘΗΚΗ ΘΕΡΜΟΣΤΑΤΗΣΗΣ ΔΤ = 3 
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Στις Εικόνα 4.15 -Εικόνα 4.18 παρουσιάζονται ορισμένα στιγμιόπτυπα από την 

εξέλιξη της κοπής.  

 

Εικόνα 4.15: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec 

 

Εικόνα 4.16: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec 

-140 -120 -100 -80 -60 -40 -20 0

-40

-30

-20

-10

0

10

20

30

40

50

60

x Grid of material

y
 G

ri
d
 o

f 
m

a
te

ri
a
l

-140 -120 -100 -80 -60 -40 -20 0

-40

-20

0

20

40

60

x Grid of material

y
 G

ri
d
 o

f 
m

a
te

ri
a
l



99 

 

 

Εικόνα 4.17: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 418 psec 

 

 

Εικόνα 4.18: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec 
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Η ενσωμάτωση των θερμοστατών δεν επιφέρει κάποια σημαντική διαφορά σε σχέση 

με το σχηματισμό αποβλίττου. Η διαδικασία και η εξέλιξη της στα διάφορα 

στιγμιότυπα είναι ανάλογη με την προσομοίωση χωρίς θερμοστάτες. Μικρές διαφορές 

βέβαια παρατηρούνται στην ποιότητα επιφάνειας του υλικού κατεργασίας. Και κατά 

τη διάρκεια κίνησης του εργαλείου κοπής και ειδικά στο τέλος της νανοκοπής η 

ποιότητα της επιφάνειας είναι καλύτερη και ομαλότερη, χωρίς σημαντικές προεξοχές. 

Το γεγονός αυτό θα μπορούσε να αποδοθεί στους θερμοστάτες μιας και οι 

θερμοκρασίες που αναπτύσσονται είναι μικρότερες σε σχέση με την προηγούμενη 

προσομοίωση. Πιο συγκεκριμένα χαμηλότερες είναι οι ταχύτητες και κατ’επέκταση οι 

κινητικές ενέργειες των ατόμων, έτσι δεν έχουμε φαινόμενα αποκόλλησης ή 

δημιουργία οπών. 

 

Στα διαγράμματα των Εικόνα 4.19 - Εικόνα 4.22 παρουσιάζονται οι δυνάμεις που 

αναπτύσσονται κατά την εξέλιξη της κοπής κατά τον οριζόντιο και τον κατακόρυφο 

άξονα, καθώς και οι δυνάμεις κοπής κατά τους άξονες x και y.  

 

 

Εικόνα 4.19: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση x συναρτήσει του χρόνου 
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Εικόνα 4.20: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση y συναρτήσει του χρόνου 

 

 

Εικόνα 4.21: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fx συναρτήσει του χρόνου 
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Εικόνα 4.22: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fy συναρτήσει του χρόνου 

 

 

Από τα διαγράμματα είναι φανερό ότι οι δυνάμεις παρουσιάζουν  έντονη διακύμανση, 

τόσο κατά τον οριζόντιο όσο και κατά τον κατακόρυφο άξονα. Οι τιμές των δυνάμεων 

κατά την κατεύθυνση x είναι μεγαλύτερες σε σύγκριση με την κατεύθυνση y.  

Σε όλες τις προσομοιώσεις που ακολουθούν, η μορφή των παραπάνω διαγραμμάτων 

παραμένει η ίδια, ως προς την τάση βέβαια και όχι ως προς τα μεγέθη. Σε όλες δηλαδή 

τις προσομοιώσεις που πραγματοποιήσαμε, οι δυνάμεις κοπής είχαν την τάση να 

αυξάνονται από τη στιγμή βέβαια που το κοπτικό εργαλείο έρχεται σε επαφή με το 

τεμάχιο. Επιπλέον, σε όλες τις προσομοιώσεις και για κάθε αλλαγή παραμέτρου, 

παρατηρήθηκε ότι η δύναμη κοπής Fx είναι μεγαλύτερη από τη δύναμη κοπής κατά 

την κατακόρυφη κατεύθυνση Fy. Για το λόγο αυτό, στα επόμενα και για κάθε 

περίπτωση προσομοίωσης δεν θα παρουσιάζονται ξανά τα αντίστοιχα διαγράμματα, 

αφού ουσιαστικά δεν μας παρέχουν κάποια ιδιαίτερη πληροφορία, εφ’ όσον η μορφή 

σχεδόν ταυτίζεται. 
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Στο διάγραμμα της Εικόνα 4.23 παρουσιάζεται η θερμοκρασία των ατόμων του 

υλικού κατεργασίας. Η μέγιστη σωρευτική θερμοκρασία που προκύπτει είναι γύρω 

στους 150οC, η οποία είναι πολύ χαμηλότερη σε σύγκριση με τη θερμοκρασία που 

προέκυπτε στην περίπτωση που δεν υπήρχαν θερμοστάτες στο υλικό. Παρατηρούμε 

δηλαδή, ότι η ύπαρξη των θερμοστατών δεν επιτρέπει στη θερμοκρασία του υλικού να 

αυξηθεί ελεύθερα, αλλά περιορίζεται από τη συνθήκη θερμοστάτησης.  

 

 

 

Εικόνα 4.23: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 
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Στο διάγραμμα της Εικόνα 4.24 απεικονίζεται η χρονική εξέλιξη της θερμοκρασίας 

για το θερμοστατικό άτομο που βρίσκεται στη θέση 140 του πλέγματος. 

 

 

Εικόνα 4.24: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου στη θέση 140 του 

πλέγματος 

 

Από το διάγραμμα της Εικόνα 4.24 γίνεται φανερό ότι η θερμοκρασία του 

συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου, αναπροσαρμόζεται  ώστε να μην υπερβαίνει 

τους 23οC, πράγμα το οποίο ορίζεται από τη συνθήκη θερμοστάτησης, σύμφωνα με την 

οποία όταν η θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων αυξηθεί κατά 3 βαθμούς πάνω 

από τη θερμοκρασία περιβάλλοντος, έχουμε ανακατανομή των ταχυτήτων με σκοπό τη 

διατήρηση της θερμοκρασίας στους 20 οC. Η θερμοκρασία αυτή υπερβαίνεται όταν το 

κοπτικό βρίσκεται πάνω από το συγκεκριμένο άτομο, όπου η θερμοκρασία του 

θερμοστατικού ατόμου φτάνει τους 32 οC.  
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Η Εικόνα 4.25 παρουσιάζει τη μέση θερμοκρασία του εργαλείου. Όπως και στην 

προηγούμενη περίπτωση, η μέση θερμοκρασία των ατόμων του εργαλείου δε 

μεταβάλλεται, λόγω της κίνησής τους υπό σταθερή ταχύτητα. Το διάγραμμα αυτό δε 

διαφοροποιείται σε καμία περίπτωση ανάλυσης, γι’ αυτό και στη συνέχεια δε θα 

παρουσιάζεται.   

 

 

Εικόνα 4.25: Μέση θερμοκρασία των ατόμων του εργαλείου κατά τη διάρκεια της κοπής 
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Στην Εικόνα 4.26 παρουσιάζεται η μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων.  

 

 

Εικόνα 4.26: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Τα νευτώνια άτομα του εργαλείου βρίσκονται σε χαμηλότερη θερμοκρασία από ότι 

στην περίπτωση προσομοίωσης χωρίς θερμοστάτες. Η θερμοκρασία τους είναι περίπου 

3οC χαμηλότερη στην περίπτωση αυτή, πράγμα το οποίο σχετίζεται με τη συνθήκη 

θερμοστάτησης.  
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Στην Εικόνα 4.27 παρουσιάζεται η εξέλιξη της μέσης θερμοκρασίας των 

θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής.  

 

 

Εικόνα 4.27: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Παρατηρούμε ότι τα θερμοστατικά άτομα παρουσιάζουν μικρή μεταβολή στη 

θερμοκρασία τους (λιγότερο από 1οC) κατά τη διάρκεια της κοπής. Τα σημειωθεί 

βέβαια ότι αυτό αφορά το σύνολο των θερμοστατικών, και όχι το κάθε άτομο 

ξεχωριστά, διότι όπως φάνηκε από την παρατήρηση συγκεκριμένου θερμοστατικού 

ατόμου (140), η θερμοκρασιακή διακύμανση είναι μεγαλύτερη.  
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Στην Εικόνα 4.28 παρουσιάζεται η μεταβολή της μέσης θερμοκρασίας των οριακών 

ατόμων κατά την εξέλιξη της κοπής. Τα οριακά άτομα παραμένουν σε σταθερή 

θερμοκρασία περιβάλλοντος, λόγω του ότι είναι ακίνητα. Αυτό παρατηρείται σε όλες 

τις περιπτώσεις προσομοίωσης, γι’ αυτό και το διάγραμμα της μέσης θερμοκρασίας 

των οριακών ατόμων δεν θα παρουσιαστεί ξανά στη συνέχεια.  

 

 

Εικόνα 4.28: Μέση θερμοκρασία των οριακών ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 
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Στην Εικόνα 4.29 παρουσιάζεται η μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων που 

βρίσκονται σε δύο κατακόρυφες στήλες μπροστά από το εργαλείο, οι θέσεις των 

οποίων στο πλέγμα απεικονίζονται στoν πίνακα που ακολουθεί.  

 

Θέσεις των 

απεικονιζόμενων 

ατόμων στο πλέγμα 

799,800 

759,760 

719,720 

679,680 

639,640 

599,600 

559,560 

Σύνολο 14 

 

 

Εικόνα 4.29: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Παρατηρείται ότι η μέση θερμοκρασία των συγκεκριμένων ατόμων διατηρείται σε 

χαμηλότερα επίπεδα, γύρω στους 5οC σε σύγκριση με την περίπτωση χωρίς 

θερμοστάτες.  
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4.2.1 Προσδιορισμός σε άλλη ομάδα Νευτώνιων ατόμων 

 

Στη συγκεκριμένη προσομοίωση επιλέχθηκε μια ομάδα ατόμων μετατοπισμένη 

εσωτερικά κατά 3 στήλες σε σχέση με την προηγούμενη προσομοίωση, που ήταν 

ακριβώς δίπλα από το εργαλείο. Και τα 20 άτομα που μελετώνται ως προς τη 

διακύμανση της θερμοκρασίας τους είναι νευτώνια. 

 

 Θέσεις των απεικονιζόμενων 

ατόμων στο πλέγμα 

794-797 

754-757 

714-717 

674-677 

631-637 

Σύνολο 20 

 

  

Εικόνα 4.30: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 
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Παρατηρούμε ότι η συγκεκριμένη ομάδα ατόμων εμφανίζει θερμοκρασίες κυρίως στην 

περιοχή 45-60 οC. Σε σύγκριση με την καμπύλη μέσων θερμοκρασιών της Εικόνα 4.29 

έχουμε μεγαλύτερες μέσες θερμοκρασίες στη συγκεκριμένη ομάδα ατόμων.  

 

Μεταβολή του βάθους κοπής και μελέτη της θερμοκρασίας 

διαφορετικών ομάδων ατόμων 

 

Στη συνέχεια των προσομοιώσεων μεταβάλλαμε το βάθος κοπής για να 

μελετήσουμε αν επηρεάζει και σε τι βαθμό τα μετρούμενα μεγέθη. Το βάθος 

κοπής το ορίσαμε στα 8, 12 και 14 Å. Παράλληλα σε κάθε βάθος κοπής 

μελετήσαμε και διαφορετικές ομάδες ατόμων σε σχέση με τις αναπτυχθείσες 

θερμοκρασίες τους. Κρίθηκε σημαντικό να επιλεγούν διαφορετικές ομάδες 

ατόμων αφού λόγω της τυχαίας κατανομής των ταχυτήτων (κατ’ επέκταση και 

των θερμοκρασιών) επιθυμούμε να μπορέσουμε να τα αναπαραστήσουμε πιο 

αντιπροσωπευτικά. 

 

4.3 Προσομοίωση σε βάθος κοπής 8 Å 

 

Οι συνθήκες που μεταβλήθηκαν στην συγκεκριμένη προσομοίωση φαίνονται 

ακολούθως: 

 

Βάθος κοπής  8Å 

Προσδιορισμός 

Θερμοκρασιών 

Στήλη νευτώνιων ατόμων 

δίπλα στο εργαλείο κοπής 

 

Οι Εικόνες Εικόνα 4.31-Εικόνα 4.35 παρουσιάζουν τα στιγμιότυπα κοπής και τις 

αντίστοιχες χρονικές στιγμές της προσομοίωσης. Από αυτά θα γίνει στη συνέχεια 

σύγκριση με τη βασική περίπτωση προσομοίωσης με βάθος κοπής 10 Å όσον αφορά 

το σχηματισμό αποβλίττου και την ποιότητα επιφάνειας του κατεργασμένου τεμαχίου. 
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Εικόνα 4.31: Στιγμιότυπο της κοπής κατά την έναρξη 

 

Εικόνα 4.32: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec 
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Εικόνα 4.33: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec 

 

Εικόνα 4.34: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 396 psec 
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Εικόνα 4.35: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec 

 

Η μεταβολή του βάθους κοπής της προσομοίωσης στα 8 Å δεν φαίνεται να επιφέρει 

κάποια σημαντική διαφοροποίηση στο σχηματισμό του αποβλίττου. Σε κάθε 

στιγμιότυπο παρατηρούμε να συσσωρεύεται ομοιόμορφα απόβλιττο μπροστά και 

παράλληλα με το εργαλείο. Θα μπορούσε να ειπωθεί μια παρατήρηση όσον αφορά την 

ποιότητα επιφάνειας του υλικού κατεργασίας, αφού λόγω του μικρότερου βάθους 

κοπής, φαίνεται να υπάρχουν και μικρότερες σχηματιζόμενες ανομοιομορφίες και 

ατέλειες στην επιφάνεια του τεμαχίου σε σχέση με το βάθος των 10 Å. 
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Εικόνα 4.36: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 

 

 

Στο διάγραμμα της Εικόνα 4.36 παρατηρείται η σημαντικότερη διαφοροποίηση σε 

σχέση με την αρχική προσομοίωση (βάθος κοπής = 10 Å). Η θερμοκρασία του συνόλου 

των ατόμων του υλικού κατεργασίας εμφανίζεται χαμηλότερη, έως και 24 οC. Η 

χαμηλότερη σωρευτική θερμοκρασία μπορεί να αποδοθεί στο γεγονός ότι τα άτομα 

που επηρεάζονται άμεσα από την κοπή είναι λιγότερα , μιας και το εργαλείο κοπής 

τοποθετείται σε μικρότερο βάθος. Βάσει της δομής του κώδικα και του θεωρήματος 

ισοκατανομής οι αναπτυχθείσες θερμοκρασίες σχετίζονται άμεσα με τις ταχύτητες που 

αποκτούν λόγω της κοπής τους από το εργαλείο.  
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Στην Εικόνα 4.37 παρουσιάζεται η διακύμανση της μέσης θερμοκρασίας ενός 

θερμοστατικού ατόμου (στη θέση 763 του πλέγματος) 

 

 

Εικόνα 4.37: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου στη θέση 763 του 

πλέγματος 

 

 

Το εν λόγω άτομο θερμοστάτης παρουσιάζει θερμοκρασίες περί τους 20 oC σχεδόν σε 

όλη τη διάρκεια της προσομοίωσης και μόνο όταν πλησιάσει το εργαλείο κοπής 

εμφανίζει μέγιστο στους 23,5 oC και στη συνέχεια επαναφέρεται στους 20 oC, σύμφωνα 

και με τη συνθήκη θερμοστάτησης του κώδικα. 
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Εικόνα 4.38: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

 

Όπως και στη σωρευτική θερμοκρασία του υλικού κατεργασίας έτσι και στη μέση 

θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων έχουμε μικρότερες θερμοκρασίες σε σχέση με τη 

βασική προσομοίωση. Αλλά και εδώ φαίνεται η σημαντική λειτουργία των 

θερμοστατών που βοηθούν να διατηρείται η θερμοκρασία κοπής του υλικού σε 

χαμηλότερα επίπεδα. 

0 20 40 60 80 100 120 140
20

22

24

26

28

30

32

Time

N
e
w

to
n
ia

n
 P

a
rt

s
 T

e
m

p
e
ra

tu
re

Thermal distribution on Newtonian Parts



118 

 

 

Εικόνα 4.39: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Αντίστοιχα και στην καμπύλη θερμοκρασιών της Εικόνα 4.39 παρατηρούμε πολύ 

μικρές διαφορές (αμελητέες). Τα θερμοστατικά άτομα εμφανίζουν πολύ μικρού 

πλάτους διακυμάνσεις γύρω από τους 20 oC, που είναι και η θερμοκρασία που 

επαναφέρονται. 
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Στον ακόλουθο πίνακα παρουσιάζονται οι θέσεις των ατόμων που επιλέξαμε για να 

μελετήσουμε τη διακύμανση της θερμοκρασίας τους, ενώ στη συνέχεια δίνεται και το 

διάγραμμα των μέσων θερμοκρασιών τους. 

 

Θέσεις των 

απεικονιζόμενων 

ατόμων στο πλέγμα 

800 

760 

720 

680 

640 

600 

560 

Σύνολο 7 

 

 

Εικόνα 4.40: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Τέλος και στο διάγραμμα  της Εικόνα 4.40 οι μέσες θερμοκρασίες που αναπτύσσονται 

κατά τη διάρκεια της κοπής είναι χαμηλότερες σε σχέση με τις αντίστοιχες της 

προσομοίωσης για βάθος κοπής 10 Å.  
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4.3.1 Προσδιορισμός θερμοκρασιών στην επιφάνεια του υλικού 

κατεργασίας (μόνο νευτώνια άτομα) 

 

Στην Εικόνα 4.41 παρουσιάζεται το διάγραμμα διακύμανσης της μέσης θερμοκρασίας 

ενός νευτώνιου ατόμου στη θέση 200, που είναι στη δεξιά άκρη του πλέγματος, ενώ 

στην ακριβώς από κάτω θέση έχει μια ζώνη με άτομα θερμοστάτες. 

 

 

Εικόνα 4.41: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου νευτώνιου ατόμου στη θέση 200 του 

πλέγματος 

 

Παρατηρούμε στο διάγραμμα μέσης θερμοκρασίας του εν λόγω ατόμου ότι εμφανίζει 

αρχικά μέγιστες θερμοκρασίες κοντά στους 37 oC, όταν και πλησιάζει το εργαλείο 

κοπής και στη συνέχεια εμφανίζει πτωτική πορεία σε σχέση με τις θερμοκρασίες που 

αναπτύσσει, καθώς απομακρύνεται το εργαλείο κοπής και τελικά αφήνεται να 

χαλαρώσει και επανέρχεται σε θερμοκρασία περιβάλλοντος. 
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Στον ακόλουθο πίνακα παρουσιάζονται οι θέσεις των ατόμων που επιλέξαμε για να 

μελετήσουμε τη διακύμανση της θερμοκρασίας τους, ενώ στην Εικόνα 4.42 δίνεται και 

το διάγραμμα των μέσων θερμοκρασιών τους. Τα άτομα που μελετώνται είναι οι 2 

ανώτερες σειρές των νευτώνιων ατόμων, που είναι συνολικά 72. 

 

Θέσεις των 

απεικονιζόμενων 

ατόμων στο πλέγμα 

765-800 

725-760 

Σύνολο 72 

 

 

Εικόνα 4.42: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Από την Εικόνα 4.42 είναι εμφανής η διαρκής αύξηση της μέσης θερμοκρασίας των εν 

λόγω ατόμων, έως και τους 55 οC. Παρατηρούμε επίσης ότι οι θερμοκρασίες είναι 

σχετικά μεγαλύτερες και με μικρότερη διακύμανση σε σχέση με της προηγούμενης 

προσομοίωσης μιας και αφορά μεγαλύτερο αριθμό ατόμων.  
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4.4 Προσομοίωση σε βάθος κοπής 12 Å 

 

Στις Εικόνες Εικόνα 4.43 Εικόνα 4.47 παρουσιάζονται στιγμιότυπα από την 

προσομοίωση της κοπής. Παρατηρούμε ότι η ποιότητα της παραγόμενης επιφάνειας 

είναι καλή, χωρίς κενά και ατέλειες.  

 

Βάθος κοπής  12Å 

Προσδιορισμός 

Θερμοκρασιών 

Στήλη νευτώνιων ατόμων 

δίπλα στο εργαλείο κοπής 

 

 

Εικόνα 4.43: Στιγμιότυπο της κοπής κατά την έναρξη 
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Εικόνα 4.44: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec 

 

 

Εικόνα 4.45: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec 
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Εικόνα 4.46: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 396 psec 

 

Εικόνα 4.47: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec 
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Ο σχηματισμός αποβλίττου σε αυτή την περίπτωση προσομοίωσης είναι αντίστοιχος 

με αυτόν της βασικής μας περίπτωσης για 10 Å, ενώ επίσης υπάρχουν και μερικές 

ατέλειες στην επιφάνεια του υλικού κατεργασίας. 

 

Στην Εικόνα 4.48 φαίνεται η θερμοκρασία που αποκτά το υλικού κατεργασίας κατά 

την εξέλιξη της κοπής. Όπως και στις προηγούμενες περιπτώσεις, το διάγραμμα είναι 

σωρευτικό.  

 

 

Εικόνα 4.48: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 

 

Η θερμοκρασία στο τέλος της κοπής φτάνει τους 180οC. Μπορούμε συνεπώς να 

παρατηρήσουμε  στη συγκεκριμένη περίπτωση που το βάθος κοπής είναι μεγαλύτερο, 

είναι μεγαλύτερη και η αναπτυσσόμενη θερμοκρασία κατά την κοπή. 
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Στην Εικόνα 4.49 παρουσιάζεται η θερμοκρασία του θερμοστατικού ατόμου που 

βρίσκεται στη θέση 763 του πλέγματος κατά την εξέλιξη της κοπής.  

 

 

Εικόνα 4.49: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου στη θέση 763 του 

πλέγματος 

 

 

Το συγκεκριμένο άτομο διατηρεί γενικά τη θερμοκρασία του γύρω στους 20οC, 

αυξάνεται σταδιακά στους 26 οC όταν φτάνει κοντά του το εργαλείο και λόγω της 

ταχύτητας που αποκτά αυξάνει και τη θερμοκρασία του, την οποία όμως προσπαθεί να 

επαναφέρει και να διατηρήσει στους 20οC, σύμφωνα με τη συνθήκη θερμοστάτησης.  
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Στην Εικόνα 4.50 παρουσιάζεται η θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων του υλικού.  

 

 

Εικόνα 4.50: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Η θερμοκρασία αυτή αυξάνεται μέχρι τους 40οC στο τέλος της κοπής. Στην περίπτωση 

αυτή η θερμοκρασία είναι μεγαλύτερη από την περίπτωση όπου το βάθος κοπής είναι 

10 Å, λόγω της μεγαλύτερης διείσδυσης του εργαλείου στο υλικό. Με τον τρόπο αυτό 

επηρεάζονται άμεσα περισσότερα άτομα, τα οποία αποκτούν μεγαλύτερες ταχύτητες 

και συνεπώς μεγαλύτερες θερμοκρασίες.  
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Στην  Εικόνα 4.51 φαίνεται η μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη 

διάρκεια της κοπής .  

 

 

Εικόνα 4.51: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Η θερμοκρασία τους παρουσιάζει μικρή διακύμανση, καθώς τείνει να διατηρηθεί 

σταθερή, στη θερμοκρασία περιβάλλοντος, λόγω της συνθήκης θερμοστάτησης.  
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Στη συνέχεια, μελετάται η θερμοκρασία των ατόμων του υλικού μπροστά από το 

κοπτικό  εργαλείο, οι θέσεις των οποίων απεικονίζονται στο πίνακα που ακολουθεί. 

 

Θέσεις των 

απεικονιζόμενων ατόμων 

στο πλέγμα 

800 

760 

720 

680 

640 

600 

560 

Σύνολο 7 

 

Εικόνα 4.52: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Η μέση θερμοκρασία των ατόμων μπροστά από το κοπτικό εργαλείο κυμαίνεται στο 

εύρος 35-65οC. Γενικά παρουσιάζονται μεγαλύτερες θερμοκρασίες σε σύγκριση με την 

περίπτωση με βάθος κοπής 10 Å, λόγω των μεγαλύτερων ταχυτήτων που αποκτούν τα 

άτομα του τεμαχίου.  
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4.4.1 Προσδιορισμός θερμοκρασιών σε μια σειρά θερμοστατικών 

ατόμων 

 

Στην Εικόνα 4.53 παρουσιάζεται η εξέλιξη της θερμοκρασίας ενός νευτώνιου ατόμου 

που βρίσκεται στη θέση 200 στο πλέγμα.  

 

 

Εικόνα 4.53: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου νευτώνιου ατόμου στη θέση 200 του 

πλέγματος 

 

Παρατηρούμε ότι η θερμοκρασία του αυξάνεται μέχρι τους 37οC, όταν το εργαλείο 

περνά από τη συγκεκριμένη περιοχή, και στη συνέχεια ακολουθούν πτωτικές 

διακυμάνσεις, καθώς το εργαλείο απομακρύνεται, μέχρι να φτάσει ξανά σε 

θερμοκρασία περιβάλλοντος.  
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Στην Εικόνα 4.54 εξετάζεται η θερμοκρασία σε μια ομάδα θερμοστατικών ατόμων, οι 

θέσεις των οποίων παρουσιάζονται στον πίνακα που ακολουθεί.  

 

Θέσεις των απεικονιζόμενων 

ατόμων στο πλέγμα 

123-160 

Σύνολο 38 

 

 

 

Εικόνα 4.54: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Παρατηρούμε ότι η μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων παρουσιάζει 

διακυμάνσεις, αλλά σε εύρος μικρότερο του 1οC, λόγω της συνθήκης θερμοστάτησης. 
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4.4.2 Προσδιορισμός θερμοκρασιών κοντά στο εργαλείο κοπής (3 

στήλες Νευτώνιων ατόμων) 

 

Στην Εικόνα 4.55 παρουσιάζεται η εξέλιξη της θερμοκρασίας του θερμοστατικού 

ατόμου που βρίσκεται στη θέση 763 του πλέγματος κατά τη διάρκεια της κοπής.  

 

 

Εικόνα 4.55: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου στη θέση 763 του 

πλέγματος 

 

Παρατηρούμε ότι η θερμοκρασία του συγκεκριμένου ατόμου μεταβάλλεται από 20οC 

ως 26 οC, παρουσιάζοντας τοπικά μέγιστα, καθώς το θερμοστατικό άτομο προσπαθεί 

να μεταβάλει τη θερμοκρασία του σύμφωνα με τη συνθήκη θερμοστάτησης και να τη 

διατηρήσει στους 20οC. 
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Στην Εικόνα 4.56 παρουσιάζεται η θερμοκρασία των ατόμων που βρίσκονται σε τρεις 

κατακόρυφες στήλες μπροστά από το εργαλείο, οι θέσεις των οποίων στο πλέγμα, 

απεικονίζονται στο πινακάκι που ακολουθεί.  

 

Θέσεις των 

απεικονιζόμενων ατόμων 

στο πλέγμα 

798-800 

758-760 

718-720 

678-680 

638-640 

598-600 

558-560 

Σύνολο 21 

 

 

 

Εικόνα 4.56: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 
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Παρατηρούμε ότι σε σύγκριση με την περίπτωση απεικόνισης μόνο της μίας σειράς 

μπροστά από το εργαλείο, εμφανίζει μικρότερη θερμοκρασία, καθώς λαμβάνεται 

υπόψη ο μέσος όρος των ατόμων των τριών σειρών.  

 

4.5 Προσομοίωση σε βάθος κοπής 14 Å 

 

Η τελευταία προσομοίωση που διεξήχθη σε σχέση με τη μεταβολή του βάθους κοπής 

είναι στα 14 Å. Στις Εικόνα 4.57 - Εικόνα 4.61 παρουσιάζονται τα στιγμιότυπα κοπής 

από την προσομοίωση και φαίνεται χαρακτηριστικά και ο σχηματισμός αποβλίττου. 

 

Βάθος κοπής 14Å 

Προσδιορισμός 

Θερμοκρασιών 

Στήλη νευτώνιων ατόμων 

δίπλα στο εργαλείο κοπής 

 

 

Εικόνα 4.57: Στιγμιότυπο της κοπής κατά την έναρξη 
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Εικόνα 4.58: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec 

  

Εικόνα 4.59: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 273 psec 
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Εικόνα 4.60: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 418 psec 

 

 

 Εικόνα 4.61: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec 
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Όπως παρατηρούμε, με περαιτέρω αύξηση του βάθους κοπής, η πλαστική 

παραμόρφωση του υλικού είναι πολύ πιο έντονη και μειώνεται αισθητά η ποιότητα της 

κατεργασμένης επιφάνειας. Βλέπουμε ότι στην περίπτωση αυτή, όλο και περισσότερα 

άτομα τείνουν να «ξεκολλήσουν» από το τεμάχιο, με αποτέλεσμα το τελευταίο να 

παρουσιάζει ανομοιομορφίες υλικού. Άλλωστε, από το πρώτο κιόλας στιγμιότυπο, 

φαίνεται ότι τα άτομα αποκτούν μεγαλύτερες ταχύτητες από ότι προηγουμένως, οι 

οποίες μάλιστα αυξάνονται με μεγαλύτερο βαθμό και για μεγαλύτερο πλήθος ατόμων. 

Οι ταχύτητες αυτές λοιπόν αυξάνονται αισθητά κατά τη διάρκεια της κοπής και σε 

ορισμένες περιπτώσεις οδηγούν σε αποκολλήσεις ατόμων. 

 

  

Εικόνα 4.62: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 

 

Σε άμεση σχέση με τα προηγούμενα σχόλια και μιας και επηρεάζονται και περισσότερα 

άτομα, έχουμε μεγαλύτερες κινητικές ενέργειες και κατ’ επέκταση μεγαλύτερες μέσες 

θερμοκρασίες, που φθάνουν έως και τους 195 οC. Η ανύψωση σε σχέση με τη βασική 

προσομοίωση φθάνει τους ~40 οC. 
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Εικόνα 4.63: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου στη θέση 763 του 

πλέγματος 

 

Αντίστοιχα και με τα διαγράμματα για τα άλλα βάθη κοπής (8, 12 Å), το άτομο 

θερμοστάτης εμφανίζει θερμοκρασίες περί τους 20 οC, ενώ όταν πλησιάζει σε αυτό το 

εργαλείο κοπής τις τελευταίες χρονικές στιγμές παρατηρείται ανύψωση της 

θερμοκρασίας έως και τους 36 οC, ενώ στα επόμενα βήματα το άτομο επανέρχεται 

στους 20 οC με διαδοχικά βήματα και ταλαντώνεται ξανά σε μεγαλύτερες 

θερμοκρασίες όσο το εργαλείο κοπής πλησιάζει σε αυτό. Ακόμα μια παρατήρηση σε 

σχέση με τα άλλα αντίστοιχα διαγράμματα είναι ότι λόγω και του μεγαλύτερου βάθους 

κοπής, έχουμε μεγαλύτερα μέγιστα όσον αφορά τις θερμοκρασίες. 
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Εικόνα 4.64: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Ανάλογη αύξηση διαπιστώνεται και στη μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων. 

Αυτό οφείλεται στο γεγονός ότι περισσότερα άτομα συμμετέχουν στην κοπή και 

κατ’επέκταση η συνολική κινητική ενέργεια, άρα και η θερμοκρασία τους είναι 

υψηλότερη.  
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Εικόνα 4.65: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Τα άτομα θερμοστάτες είναι αυτά που επηρεάζονται λιγότερο από τη μεταβολή του 

βάθους κοπής και κινούνται κοντά στους 20 οC 
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Στον παρακάτω πίνακα δίνονται τα άτομα (αντίστοιχα και με τις προηγούμενες 

προσομοιώσεις) που μελετάται η διακύμανση της θερμοκρασίας τους. Τα άτομα αυτά 

είναι δίπλα στο εργαλείο κοπής και είναι όλα νευτώνια. 

 

 

Θέσεις των 

απεικονιζόμενων 

ατόμων στο πλέγμα 

800 

760 

720 

680 

640 

600 

560 

Σύνολο 7 

 

  

Εικόνα 4.66: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Οι μέσες θερμοκρασίες που αναπτύσσονται κυμαίνονται μεταξύ 45-60 οC, ενώ σε 

κάποιες χρονικές στιγμές εμφανίζονται μέγιστα κοντά στους 90 και στους 80 οC.  
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4.6 Προσομοίωση με δυναμικό Lennard-Jones 

 

Στην ενότητα αυτή παρουσιάζεται μια περίπτωση προσομοίωσης, όπου το δυναμικό 

μεταξύ των ατόμων του υλικού κατεργασίας (χαλκός) και του υλικού του εργαλείου 

(διαμάντι), περιγράφονται από το δυναμικό Lennard-Jones. Η περίπτωση αυτή 

εξετάζεται ώστε να μελετηθεί η επίδραση του νέου δυναμικού στις προκύπτουσες 

δυνάμεις, στις ταχύτητες και τις επιταχύνσεις των ατόμων και τέλος στις θερμοκρασίες.  

 

Στις Εικόνες Εικόνα 4.67 - Εικόνα 4.70 παρουσιάζονται διάφορα στιγμιότυπα από την 

εξέλιξη της κοπής, ώστε να γίνει εμφανής η διαδικασία σχηματισμού του αποβλίττου.  

 

  

Εικόνα 4.67: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 130 psec 
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Εικόνα 4.68: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 320 psec 

 

  

Εικόνα 4.69: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 418 psec 
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Εικόνα 4.70: Στιγμιότυπο της κοπής σε χρόνο 800 psec 

 

Από τα στιγμιότυπα αυτά παρατηρούμε ότι η επιφάνεια που παράγεται χαρακτηρίζεται 

από ατέλειες και κενά, ακόμα και σε μικρό βάθος κοπής, ενώ η ποιότητά της με το 

δυναμικό Morse είναι καλύτερη. Το απόβλιττο που σχηματίζεται δεν είναι τόσο 

συμπαγές όσο με τη χρήση του προηγούμενου δυναμικού, καθώς τα άτομα φαίνονται 

να απομακρύνονται περισσότερο το ένα από το άλλο.  
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Στα διαγράμματα των Εικόνα 4.71 -Εικόνα 4.74 παρουσιάζονται οι δυνάμεις κατά τον 

x και τον y άξονα, καθώς και οι δυνάμεις κοπής στους αντίστοιχους άξονες.  

 

 

Εικόνα 4.71: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση x συναρτήσει του χρόνου 
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Εικόνα 4.72: Μεταβολή της δύναμης στην κατεύθυνση y συναρτήσει του χρόνου 

 

Εικόνα 4.73: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fx συναρτήσει του χρόνου 
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Εικόνα 4.74: Μεταβολή της δύναμης κοπής Fy συναρτήσει του χρόνου 

 

Παρατηρούμε ότι οι δυνάμεις παρουσιάζουν μεγαλύτερη διασπορά σε σύγκριση με τις 

δυνάμεις που εμφανίζονται με το δυναμικό Morse, πράγμα το οποίο εξηγεί γιατί το 

απόβλιττο που εμφανίζεται δεν είναι το ίδιο συμπαγές και γιατί η προκύπτουσα 

επιφάνεια παρουσιάζει ατέλειες. Οι δυνάμεις κοπής είναι μεγαλύτερες κατά τον 

οριζόντιο άξονα σε σύγκριση με τον κατακόρυφο.  
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Στην Εικόνα 4.75 παρουσιάζεται η μεταβολή της θερμοκρασίας του υλικού κατά την 

εξέλιξη της κοπής, η οποία εμφανίζει αμελητέες διαφορές σε σύγκριση με τη χρήση 

του δυναμικού Morse.  

 

 

Εικόνα 4.75: Σωρευτική θερμοκρασία των ατόμων του υλικού κατεργασίας 
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Στην  Εικόνα 4.76 παρουσιάζεται η εξέλιξη της θερμοκρασίας στο θερμοστατικό άτομο 

που βρίσκεται στη θέση 763 του πλέγματος.  

 

Εικόνα 4.76: Απεικόνιση θερμοκρασίας συγκεκριμένου θερμοστατικού ατόμου στη θέση 763 του 

πλέγματος 

 

Παρατηρούμε ότι η θερμοκρασία παρουσιάζεται σχεδόν σταθερή καθ’ όλη τη διάρκεια 

της κοπής, γύρω στους 20οC, και αυξάνεται μέχρι τους 40οC τη στιγμή που το εργαλείο 

βρίσκεται κοντά του.  
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Στην Εικόνα 4.77 δίνεται η θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της 

κοπής.  

 

 

Εικόνα 4.77: Μέση θερμοκρασία των νευτώνιων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Στο συγκεκριμένο διάγραμμα εμφανίζονται λίγο περισσότερες διακυμάνσεις, αλλά σε 

γενικές γραμμές η μορφή της καμπύλης είναι παρόμοια, ενώ εμφανίζονται και στην 

περίπτωση αυτή θερμοκρασίες μέχρι τους 35οC.  
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Στην Εικόνα 4.78 παρουσιάζεται η εξέλιξη της μέσης θερμοκρασίας των 

θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής.  

 

 

 

Εικόνα 4.78: Μέση θερμοκρασία των θερμοστατικών ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 

 

Παρατηρούμε ότι τα θερμοστατικά άτομα παρουσιάζουν μικρή μεταβολή στη 

θερμοκρασία τους (λιγότερο από 1οC) κατά τη διάρκεια της κοπής. Δεν εμφανίζονται 

σημαντικές διαφορές σε σύγκριση με τη χρήση του δυναμικού Morse.  
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Στο διάγραμμα της Εικόνα 4.79  παριστάνεται η θερμοκρασία των ατόμων κοντά στο 

εργαλείο κατά την εξέλιξη της κοπής. Συγκεκριμένα εμφανίζεται η θερμοκρασία σε 

εφτά κατακόρυφες στήλες μπροστά από το εργαλείο, οι θέσεις των οποίων στο πλέγμα 

φαίνονται στον πίνακα που ακολουθεί.  

 

Θέσεις των 

απεικονιζόμενων ατόμων 

στο πλέγμα 

794-800 

754-760 

714-720 

674-680 

634:640 

Σύνολο 35 

 

 

Εικόνα 4.79: Μέση θερμοκρασία των επιλεγμένων ατόμων κατά τη διάρκεια της κοπής 
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μεγαλύτερη θερμοκρασία. Στη συγκεκριμένη προσομοίωση επελέγη μεγαλύτερη 

ομάδα ατόμων έτσι ώστε να έχουμε ακόμη πιο αντιπροσωπευτική επισκόπηση της 

ανάπτυξης θερμοκρασιών στο υλικό κατεργασίας μας. Μιας και η κατανομή 

ταχυτήτων γίνεται τυχαία στο τεμάχιο θέλουμε να έχουμε μεγαλύτερο δείγμα για τη 

μελέτη της διακύμανσης των θερμοκρασιών. 

 

4.7 Μέγιστες τιμές για κάθε προσομοίωση 

 

Στους ακόλουθους πίνακες παρουσιάζονται συνοπτικά οι μέγιστες τιμές που 

προέκυψαν για τη θερμοκρασία κοπής του υλικού κατεργασίας καθώς και για τις 

αναπτυχθείσες δυνάμεις κοπής κατά τους άξονες x και y. Τα μεγέθη που μεταβάλλαμε 

ήταν το βάθος κοπής από 8 – 14 Å και το δυναμικό αλληλεπίδρασης μεταξύ των 

ατόμων του χαλκού και του διαμαντιού από Morse σε Lennard Jones και σε βάθος 

κοπής 10 Å. 

 

Μέγιστες θερμοκρασίες για τα διάφορα βάθη κοπής 

8 Å 

10 Å 

12 Å 14 Å Χωρίς 

Θερμοστάτες 
Με Θερμοστάτες 

130.3 οC 207.4 οC 154.9 οC 175.8 οC 194.4 οC 

Mέγιστες δυνάμεις κοπής κατά τους άξονες x και y  

Fcx 

(N) 

Fcy 

(N) 

Fcx 

(N) 

Fcy 

(N) 

Fcx 

(N) 

Fcy 

(N) 

Fcx 

(N) 

Fcy 

(N) 

Fcx 

(N) 

Fcy 

(N) 

4.2 10-7 1.7 10-7 5.3 10-7 1.8 10-7 4.9 10-7 1.7 10-7 7.5 10-7 2.2 10-7 6.2 10-7 1.6 10-7 

 

Μέγιστες θερμοκρασίες για το 

δυναμικό Morse 

Μέγιστες θερμοκρασίες για το 

δυναμικό Lennard Jones 

10 Å 10 Å 

154.9 οC 154.6 οC 

Mέγιστες δυνάμεις κοπής κατά τους 

άξονες x και y  

Mέγιστες δυνάμεις κοπής κατά τους 

άξονες x και y  

Fcx (N) Fcx (N) Fcx (N) Fcy (N) 

4.9 10-7 1.7 10-7 10.8 10-7 6.3 10-7 
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Τα προηγούμενα αποτελέσματα δίνονται παρακάτω και υπό μορφή ραβδογραμμάτων 

ώστε να είναι ακόμη πιο εμφανείς οι διαφορές και να γίνει πιο εύκολα η σύγκριση 

μεταξύ των προσομοιώσεων και των αποτελεσμάτων τους. 

 

 

 

Η πρώτη διαπίστωση που μπορεί να γίνει είναι η διαφορά που προκύπτει στις 

αναπτυχθείσες θερμοκρασίες μεταξύ των προσομοιώσεων με και χωρίς θερμοστάτες. 

Παρατηρούμε ότι η ενσωμάτωση των θερμοστατών μειώνει τη μέγιστη θερμοκρασία 

κατά 53 οC. Η λειτουργία της θερμοστάτησης βοηθά το υλικό κατεργασίας να μειώσει 

τη θερμοκρασία που αναπτύσσεται και πιο συγκεκριμένα την κινητική ενέργεια των 

ατόμων του υλικού. Από την άλλη με τη σταδιακή αύξηση του βάθους κοπής προκύπτει 

βαθμιαία αύξηση της θερμοκρασίας του υλικού. Αυτό εξηγείται από το γεγονός ότι σε 

μεγαλύτερα βάθη κοπής το εργαλείο έρχεται σε επαφή με όλο και περισσότερα άτομα 

του υλικού, κατά συνέπεια τους προσδίδει κινητική ενέργεια με αποτέλεσμα να 

αυξάνεται και η θερμοκρασία των ατόμων (βάσει του θεωρήματος ισοκατανομής 

ενέργειας).  

Όσον αφορά το διαφορετικό δυναμικό αλληλεπίδρασης μεταξύ των ατόμων χαλκού 

και άνθρακα (ίδιο βάθος κοπής 10 Å) δεν παρατηρείται σημαντική διαφοροποίηση στις 

θερμοκρασίες που προκύπτουν.  
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Όσον αφορά τις δυνάμεις κοπής παρατηρείται βαθμιαία αύξηση των δυνάμεων κοπής 

με το βάθος κοπής. Αυτό συμβαίνει γιατί το εργαλείο κοπής έρχεται σε επαφή με 

περισσότερα άτομα υλικού πράγμα που οδηγεί σε περισσότερη παραμόρφωση του 

υλικού και μεγαλύτερους όγκους αποβλίττου. Αυτό πρακτικά οδηγεί σε ανάπτυξη 

μεγαλύτερων δυνάμεων κοπής (κατά τον άξονα x).  

4,20E-07
5,30E-07 4,90E-07

6,20E-07
7,50E-07

1,08E-06

Mέγιστες δυνάμεις κοπής κατά τον άξονα x
(Ν)

1,70E-07 1,80E-07 1,70E-07 1,60E-07
2,20E-07

6,30E-07

Mέγιστες δυνάμεις κοπής κατά τον άξονα x
(Ν)



156 

 

Επίσης για το δυναμικό Lennard Jones γνωρίζουμε ότι ανήκει στην κατηγορία των 

“soft” models και παράγει απωθητικές δυνάμεις στις μικρές αποστάσεις, ελκτικές 

δυνάμεις στις μεσαίες αποστάσεις και ελαχιστοποιείται στο μηδέν καθώς οι αποστάσεις 

μεγαλώνουν. Αυτό εξηγεί γιατί και στη συγκεκριμένη προσομοίωση έχουμε και τις 

μεγαλύτερες αναπτυχθείσες δυνάμεις κοπής σε σχέση με το δυναμικό Morse. 
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ΚΕΦΑΛAIΟ 5: Συμπεράσματα 

Από τις προσομοιώσεις που πραγματοποιήθηκαν μπορούν να εξαχθούν ορισμένα 

συμπεράσματα όσον αφορά την ποιότητα της κατεργασμένης επιφάνειας, το 

μηχανισμό σχηματισμού αποβλίττου, τις αναπτυσσόμενες δυνάμεις και τις 

θερμοκρασίες που εμφανίζονται στο υλικό κατεργασίας. 

Με αύξηση του βάθους κοπής, η ποιότητα της κατεργασμένης επιφανείας μειώνεται 

και δημιουργούνται όλο και περισσότερα κενά στο υλικό, καθώς τα άτομα έχουν την 

τάση να «φεύγουν». Η επιφανειακή τραχύτητα και οι επιφανειακές παραμορφώσεις 

είναι πολύ πιο έντονες. Το ύψος στο οποίο φτάνει το απόβλιττο φαίνεται να μεγαλώνει.  

Οι δυνάμεις κοπής σε όλες τις περιπτώσεις ήταν μεγαλύτερες κατά την κατεύθυνση x 

σε σύγκριση με την κατεύθυνση y. Οι δυνάμεις κοπής έδειξαν εξάρτηση από το βάθος 

κοπής, καθώς η αύξηση του βάθους κοπής οδήγησε σε αύξηση των δυνάμεων, λόγω 

της επαφής του εργαλείου με μεγαλύτερο τμήμα του υλικού. Προέκυψαν επίσης 

μεγαλύτερες δυνάμεις όταν χρησιμοποιήθηκε το δυναμικό Lennard Jones σε σύγκριση 

με το δυναμικό Morse. Αυτό οφείλεται στο ότι στο δυναμικό Lennard Jones οι δυνάμεις 

είναι μόνο απωστικές σε μικρές αποστάσεις, ενώ στο δυναμικό Morse εμφανίζονται 

και ελκτικές και απωστικές, οι οποίες σε ορισμένες περιπτώσεις 

αλληλοεξουδετερώνονται. Τα αποτελέσματα αυτά ισχύουν και για τις μέγιστες 

εμφανιζόμενες σε κάθε προσομοίωση δυνάμεις.  

Σχετικά με τις αναπτυσσόμενες θερμοκρασίες, παρατηρήθηκε ότι αυξάνονται με 

αύξηση του βάθους κοπής, καθώς η αύξηση του βάθους κοπής οδηγεί σε μεγαλύτερες 

ταχύτητες και επιταχύνσεις των ατόμων του υλικού, οι οποίες βάσει του μοντέλου που 

χρησιμοποιήθηκε, μεταφράζονται σε μεγαλύτερες θερμοκρασίες στο υλικό. 

Παρατηρήθηκε ότι οι θερμοκρασίες πρακτικά δε μεταβλήθηκαν όταν χρησιμοποιήθηκε 

το δυναμικό Lennard Jones, αντί για το δυναμικό Morse.  

Επιπλέον, έγινε φανερός ο ρόλος των θερμοστατών στον έλεγχο της θερμοκρασίας 

κοπής, καθώς η χρήση τους διατήρησε τη θερμοκρασία κοπής σε επίπεδα κατά 20οC 

χαμηλότερα, σε σύγκριση με την αντίστοιχη περίπτωση όπου δε χρησιμοποιήθηκαν 

θερμοστάτες και το μοντέλο απαρτιζόταν μόνο από νευτώνια και οριακά άτομα. Αξίζει 

ακόμη να σημειωθεί, ότι η μέγιστη εμφανιζόμενη θερμοκρασία διέφερε κατά περίπου 

50οC προς τα πάνω, στο μοντέλο που δεν ενσωμάτωνε τους θερμοστάτες.  

Τα αποτελέσματά της παρούσας διπλωματικής είναι κυρίως ποιοτικά όσον αφορά τις 

θερμοκρασίες, μιας και η προσέγγιση που κάναμε βάσει κλασικής μηχανικής δεν 

μοντελοποιεί με ακρίβεια τη μεταφορά θερμότητας για μέταλλα. Η ατομιστική 

ανάλυση μεταφοράς θερμότητας απαιτεί ενσωμάτωση ηλεκτρονιακών μοντέλων 

μεταφοράς θερμότητας στο ήδη υπάρχον κλασικό μοντέλο Μοριακής Δυναμικής.  

Πρέπει ακόμη να σημειωθεί ότι, όσον αφορά την ταχύτητα κοπής της συγκεκριμένης 

προσομοίωσης (123 m/s), αλλά και γενικά των προσομοιώσεων Μοριακής Δυναμικής, 

οι ταχύτητες που χρησιμοποιούνται είναι αρκετά υψηλές και σε ορισμένες περιπτώσεις 

μη ρεαλιστικές, κυρίως λόγω του γεγονότος ότι μειώνουν τους απαιτούμενους χρόνους 
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προσομοίωσης. Η πρακτική αυτή έχει ως αποτέλεσμα να μην συμπεριλαμβάνεται στο 

μοντέλο χρόνος χαλάρωσης και άρα η προσομοίωση να οδηγεί σε υλικό με 

περισσότερες παραμορφώσεις σε σύγκριση με την πραγματικότητα.  

Παρόλο που με τον τρόπο αυτό βέβαια οι ερευνητές βρίσκονται από την ασφαλή 

πλευρά των αποτελεσμάτων, η έρευνα πρέπει να στραφεί σε υιοθέτηση ταχυτήτων 

κοπής πιο κοντά στις πραγματικές (1-5 m/s), πράγμα που θα βοηθήσει να εξαλειφθούν 

και οι πιθανές παραμορφώσεις του υλικού, αφού θα δίνεται επιπλέον χρόνος 

χαλάρωσης στα άτομα και οι προσομοιώσεις θα προσεγγίζουν με μεγαλύτερη ακρίβεια 

την πραγματικότητα. Βέβαια μέχρι σήμερα για ταχύτητα π.χ. 1 m/s, ένας οκταπύρηνος 

επεξεργαστής χρειάζεται μια εβδομάδα προσομοίωσης. [28] 
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Παράρτημα  

Κώδικας matlab των προσομοιώσεων 

 

 

%********************************************************************

******************************************************** 
%       Modified Rapaport2 code for supporting Temperature estimation 

during cutting process 
%********************************************************************

******************************************************** 

  
function [] = rapaport2() 
clc 
%addpath('C:\Users\BALAFOUTIS\Desktop\Diplwmatiki\vnorm'); 
%addpath('C:\Users\BALAFOUTIS\Desktop\Diplwmatiki\normvec'); 

  
addpath('C:\Users\BALAFOUTIS\Desktop\Diplwmatiki\vnorm'); 
addpath('C:\Users\BALAFOUTIS\Desktop\Diplwmatiki\normvec'); 

 

  
%Input 
NDIM = 3; 

  
%[L] = e - 10 m = 1 Angstrom 
%[t] = 80e - 15 s = 80 femto second 
%[T] = 11,600. K 
%[E] = 1 eV = 1.602e - 13 J 

  
dt = 0.0123; 
density = 0.13; 
stepAvg = 10; 
stepEquil = 0; 
stepLimit = 10000; 
T = 0.0252; 

  
%Init 
%GetNameList(argc, argv); 
[rCut] = SetParams; 
[Mol, stepCount, totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, 

cutforcex, cutforcey, Temperature] = SetupJob (NDIM, T); 

  
%Main Loop 
[ax] = graphOut(NDIM, Mol); 
drawnow 

  
tic 
while stepCount < stepLimit 
    [stepCount, timeNow, Mol, totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, 

forcey, cutforcex, cutforcey, Temperature] = ... 
        SingleStep(NDIM, stepCount, dt, Mol, rCut,... 
                   totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, 

cutforcex, cutforcey, density, stepAvg, ax, T, Temperature); 

                
    %tcalc = toc; 
    %toc 
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    %disp(['Estimate remaining time: 'num2str(tcalc * (stepLimit / 

stepCount 
    %- 1) / 3600)' hours']) 

     
     refreshdata(ax(1), 'caller') 
     drawnow 
end 
save res1 

  
function [ax] = graphOut(NDIM, Mol) 
qc = Mol.r; 
v = Mol.rv; 
a = Mol.ra; 
tt = abs(Mol.tt); 

  
close all; 

  
figure; 
ax(1) = gca; 

  
hold on 
xlabel('x Grid of material'); 
ylabel('y Grid of material'); 

  
tool = find(Mol.type == 1); 
part = find(Mol.type ~= 1); 

  
if NDIM == 3 
    h = plot3(qc(1,part), qc(2,part), qc(3,part), 'bo'); 
    set(h, 'XDataSource', 'Mol.r(1,Mol.part)') 
    set(h, 'YDataSource', 'Mol.r(2,Mol.part)') 
    set(h, 'ZDataSource', 'Mol.r(3,Mol.part)') 

     
    h = plot3(qc(1,tool), qc(2,tool), qc(3,tool), 'go'); 
    set(h, 'XDataSource', 'Mol.r(1,Mol.tool)') 
    set(h, 'YDataSource', 'Mol.r(2,Mol.tool)') 
    set(h, 'ZDataSource', 'Mol.r(3,Mol.tool)') 

     
    h = quiver3(qc(1,:), qc(2,:), qc(3,:), v(1,:), v(2,:), v(3,:), 

0.5, 'b'); 
    set(h, 'XDataSource', 'Mol.r(1,:)') 
    set(h, 'YDataSource', 'Mol.r(2,:)') 
    set(h, 'ZDataSource', 'Mol.r(3,:)') 

     
    set(h, 'UDataSource', 'Mol.rv(1,:)') 
    set(h, 'VDataSource', 'Mol.rv(2,:)') 
    set(h, 'WDataSource', 'Mol.rv(3,:)') 

     
    h = quiver3(qc(1,:), qc(2,:), qc(3,:), a(1,:), a(2,:), a(3,:), 

0.5, 'r'); 
    set(h, 'XDataSource', 'Mol.r(1,:)') 
    set(h, 'YDataSource', 'Mol.r(2,:)') 
    set(h, 'ZDataSource', 'Mol.r(3,:)') 

     
    set(h, 'UDataSource', 'Mol.ra(1,:)') 
    set(h, 'VDataSource', 'Mol.ra(2,:)') 
    set(h, 'WDataSource', 'Mol.ra(3,:)') 
end 
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if NDIM == 2 
    h = plot(qc(1,part), qc(2,part), 'bo'); 
    set(h, 'XDataSource', 'Mol.r(1,Mol.part)') 
    set(h, 'YDataSource', 'Mol.r(2,Mol.part)') 

     
    h = plot(qc(1,tool), qc(2,tool), 'go'); 
    set(h, 'XDataSource', 'Mol.r(1,Mol.tool)') 
    set(h, 'YDataSource', 'Mol.r(2,Mol.tool)') 

    
    h = quiver(qc(1,:), qc(2,:), v(1,:), v(2,:), 0.5, 'b'); 
    set(h, 'XDataSource', 'Mol.r(1,:)') 
    set(h, 'YDataSource', 'Mol.r(2,:)') 

     
    set(h, 'UDataSource', 'Mol.rv(1,:)') 
    set(h, 'VDataSource', 'Mol.rv(2,:)') 

     
    h = quiver(qc(1,:), qc(2,:), a(1,:), a(2,:), 0.5, 'r'); 
    set(h, 'XDataSource', 'Mol.r(1,:)') 
    set(h, 'YDataSource', 'Mol.r(2,:)') 

     
    set(h, 'UDataSource', 'Mol.ra(1,:)') 
    set(h, 'VDataSource', 'Mol.ra(2,:)') 
end 

  
axis equal 
grid on  
box on 

  
figure; 
ax(2) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Velocity Sum'); 

  

  
figure; 
ax(3) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Total Energy'); 

  
figure; 
ax(4) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Kinetic Energy'); 

  
figure; 
ax(5) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Pressure'); 

  
figure; 
ax(6) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 



165 

 

ylabel('Force on x direction'); 

  
figure; 
ax(7) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Force on y direction'); 

  
figure; 
ax(8) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Cut Force on x direction'); 

  
figure; 
ax(9) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Cut Force on y direction'); 
drawnow 

  
figure; 
ax(10) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Average Particles Temperature (oC)'); 
drawnow 

  
figure; 
ax(11) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Particle Temperature'); 
title('Thermal distribution on part/tool'); 
drawnow 

  
figure; 
ax(12) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Tool mols Temperature'); 
title('Thermal distribution on tool'); 
drawnow 

  
figure; 
ax(13) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Newtonian Parts Temperature'); 
title('Thermal distribution on Newtonian Parts'); 
drawnow 

  
figure; 
ax(14) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Thermo Parts Temperature'); 
title('Thermal distribution on Thermo Parts'); 
drawnow 
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figure; 
ax(15) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Boundary Parts Temperature'); 
title('Thermal distribution on Boundary Parts'); 
drawnow 

  
figure; 
ax(16) = gca; 
hold on 
xlabel('Time'); 
ylabel('Selected mols Temperature'); 
title('Thermal distribution on Specific lines of Part'); 
drawnow 

  
function [stepCount, timeNow, mol, totEnergy, kinEnergy, pressure, 

forcex, forcey, cutforcex, cutforcey, Temperature] = ... 
    SingleStep(NDIM, stepCount, deltaT, mol, rCut,... 
               totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, 

cutforcex, cutforcey, density, stepAvg, ax, T, Temperature) 
region = []; 
nMol = mol.nMol; 

  
stepCount = stepCount + 1; 
timeNow = stepCount * deltaT; 

  
mol = LeapfrogStep(1, mol, deltaT, T, Temperature); 
ApplyBoundaryCond(mol, region); 
[mol, uSum, virSum] = ComputeForces(NDIM, mol, rCut, region); 
mol = LeapfrogStep(2, mol, deltaT, T, Temperature); 

  
[totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, cutforcex, 

cutforcey, vSum, Temperature] = ... 
    EvalProps(NDIM, nMol, mol, uSum, virSum,... 
              density, totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, 

forcey, cutforcex, cutforcey, Temperature); 

  
[totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, cutforcex, 

cutforcey, Temperature] = ... 
    AccumProps(1, totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, 

cutforcex,cutforcey, stepAvg, Temperature); 

  
if mod(stepCount, stepAvg) == 0 
    kk=floor(stepCount./stepAvg); 
    [totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, cutforcex, 

cutforcey, Temperature] = ... 
        AccumProps(2, totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, 

cutforcex, cutforcey, stepAvg, Temperature); 

     
   PrintSummary1(1, stepCount, timeNow, vSum, nMol,... 
                totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, 

cutforcex, cutforcey, Temperature);    
   PrintSummary2(1, timeNow, vSum, nMol, ax(2));  
   PrintSummary3(1, timeNow, totEnergy, ax(3));  
   PrintSummary4(1, timeNow, kinEnergy, ax(4));  
   PrintSummary5(1, timeNow, pressure, ax(5));  
   PrintSummary6(1, timeNow, forcex, ax(6));  
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   PrintSummary7(1, timeNow, forcey, ax(7));  
   PrintSummary8(1, timeNow, cutforcex, ax(8)); 
   PrintSummary9(1, timeNow, cutforcey, ax(9)); 
   PrintSummary10(1, timeNow, Temperature, ax(10)); 
   PrintSummary11(1, timeNow, mol, ax(11)); 
   PrintSummary12(1, timeNow, mol, ax(12)); 
   PrintSummary13(1, timeNow, mol, ax(13)); 
   PrintSummary14(1, timeNow, mol, ax(14)); 
   PrintSummary15(1, timeNow, mol, ax(15)); 
   PrintSummary16(1, timeNow, mol, ax(16)); 

  
   [totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, cutforcex, 

cutforcey, Temperature] = AccumProps(0,... 
            totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, 

cutforcex, cutforcey, stepAvg, Temperature); 
   %% Save history 
   hmol.r(kk,:,:) = mol.r; 
   hmol.rv(kk,:,:) = mol.rv; 
   hmol.ra(kk,:,:) = mol.ra; 
   %hmol.tt(kk,:,:) = mol.tt; 
   hmol.ac(kk,:,:) = mol.ac; 
   hmol.totEnergy(kk) = totEnergy; 
   hmol.kinEnergy(kk) = kinEnergy; 
   hmol.pressure(kk) = pressure; 
   hmol.forcex(kk) = forcex; 
   hmol.forcey(kk) = forcey; 
   hmol.cutforcex(kk) = cutforcex; 
   hmol.cutforcey(kk) = cutforcey; 
   hmol.Temperature(kk) = Temperature; 

    
   save res2 hmol      
end 

  
%disp(['Completed step = ' num2str(stepCount)]) 

  
function [mol, uSum, virSum] = ComputeForces(NDIM, mol, rCut, region) 
nMol = mol.nMol; 
tool = mol.tool; 
part_boundary = mol.partBoundary; 
part = mol.part; 

  
raold = mol.ra; 

  
rrCut = rCut^2; 
mol.ac = zeros(NDIM, nMol); 
mol.ra = zeros(NDIM, nMol); 
mol.tt = zeros(NDIM, nMol); 

  
uSum = 0; 
virSum = 0; 
for j1 = 1:(nMol - 1) 
    for j2 = (j1 + 1):(nMol - 1) 
        dr(:,1) = mol.r(:,j1) - mol.r(:,j2); 
        %dr = VWrapAll(dr, region); 
        rr = norm(dr,2)^2; 

         
        r = norm(dr,2); 
        if (rr < rrCut) 
            %Force 
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            rri = 1 ./ rr; 
            rri3 = rri .^ 3; 

             
            %Lennard-Jones 
            %fcVal = 48 * rri3 * (rri3 - 0.5) * rri; 

             
            %Morse 
            %C-C -> rigid 

             
            %Cu-C 
            %De = 0.087; 
            %a = 5.14; 
            %re = 2.05; 
            if ((mol.type(1,j1) == 1) && (mol.type(1,j2) ~= 1)) ||... 
               ((mol.type(j1) ~=1) && (mol.type(j2) == 1)) 
               %fcVal = 0.89436 * (exp(-10.3 * (r - 2.05)) - exp(-

5.14 * (r - 2.05))); %eV/Angstrom 
               fcVal = 48 * rri3 * (rri3 - 0.5) * rri; 
               if mol.type(1,j1) == 1 
               mol.ac(:,j1) = mol.ac(:,j1) + fcVal .* dr(:,1) / r; 

%eV/Angstrom 
               end 
               if mol.type(1,j2) == 1 
               mol.ac(:,j2) = mol.ac(:,j2) + fcVal .* dr(:,1) / r; 

%eV/Angstrom 
               end 
            end 

             
            %Cu-Cu 
            %De = 0.343; 
            %a = 1.3588; 
            %re = 2.866; 
            if ((mol.type(1,j1) ~= 1) && (mol.type(1,j2) ~= 1)) 
               fcVal = 0.93186504 * (exp(-2.7176 * (r - 2.78)) - 

exp(-1.3588 * (r - 2.78))); %eV/Angstrom 
            end 

             
            %fcVal = 2 * a * De * (exp(-2 * a * (r - re)) - exp(-a * 

(r - 
            %re))); 

             
            %Acceleration contribution from this interaction 
            mol.ra(:,j1) = mol.ra(:,j1) + fcVal .* dr(:,1) / r; 

%eV/Angstrom 
            mol.ra(:,j2) = mol.ra(:,j2) - fcVal .* dr(:,1) / r; 

%eV/Angstrom 

             
            %Virial sum 
            uSum = uSum + 4 * rri3 * (rri3 - 1) + 1; 
            virSum = virSum + fcVal * rr; 
        end 
    end 
end 

  
mol.ra(:, part_boundary) = raold(:, part_boundary); 
mol.ra(:, tool) = raold(:, tool); 

  
function [v] = VWrap(v, a) 
idx1 = v >= 0.5 * a; 
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idx2 = v < -0.5 * a; 

  
v(idx1 == 1) = v(idx1 == 1) - a; 
v(idx2 == 1) = v(idx2 == 1) + a; 

  
function [v] = VWrapAll(v, region) 
for i = 1:size(v,1) 
    v(i,:) = VWrap(v(i,:), region(i,1)); 
end 

  
function [mol] = LeapfrogStep(part, mol, deltaT, T, Temperature) 

  
T=T*11604.505-273; 
partThermo=find(mol.type == 3); 

  
if part == 1 
   mol.rv = mol.rv + 0.5 .* deltaT .* mol.ra; 
   mol.r = mol.r + deltaT .* mol.rv; 
   if ((Temperature.val>(T+3)) | (Temperature.val<(T-3)))               

% Velocity needs calibration! 
      mol.rv(1:2, partThermo)=mol.rv(1:2, 

partThermo)*((Temperature.val + 273)/(T + 273))^0.5; 
   end; 
else 
   mol.rv = mol.rv + 0.5 .* deltaT .* mol.ra; 
end 

  
v2=mol.rv.*mol.rv; 
Mcu=63.546*1.66053892*10^(-27);         % Mass of Cu atom 
Kb=1.3806488*10^(-23);              % Boltzmann constant 
mol.tt=abs(11604.505*(Mcu*v2/(3*Kb))); 

  
function [mol] = ApplyBoundaryCond(mol, region) 
%mol.r = VWrapAll(mol.r, region); 

  
%Init 
function [rCut] = SetParams 
rCut = 10; %2 ^ (1 / 6); 
%region = 1 / density .^ 0.5 .* initUcell; 
%nMol = prod(initUcell); 

  
function [mol, stepCount, totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, 

forcey, cutforcex, cutforcey, Temperature] = SetupJob(NDIM, T) 
stepCount = 0; 

  
nMolTool = 120; 

  
crystalPart = [40, 20, 1]'; 
nMolPart = prod(crystalPart); 
nMol = nMolPart + nMolTool; 
nx = crystalPart(1, 1); 
ny = crystalPart(2, 1); 

  
part = 1:nMolPart; 
tool = (nMolPart + 1):nMol; 

  
moltype = zeros(1, nMol); 
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moltype(1, tool) = 1; 
moltype(1, part) = 2; 

  
%Part Fixed Boundary 
%lower 2 layers 
for j = 1:2 
    for i = 1:nx 
        moltype(i + (j - 1) * nx) = 4; 
    end 
end 

  
for j = 3:4 
    for i = 3:nx 
        moltype(i + (j - 1) * nx) = 3; 
    end 
end 

  
%left 2 layers 
for i = 1:2 
    for j= 1:ny 
        moltype(i + (j - 1) * nx) = 4; 
    end 
end 

  
for i = 3:4 
    for j= 3:ny 
        moltype(i + (j - 1) * nx) = 3; 
    end 
end 

  
%Molecule Types 
%1 = tool, 2 = part-newtonian, 3 = part-thermostat, 4=part-boundary 

  
tool = find(moltype == 1); 
partNewton = find(moltype == 2); 
partThermo = find(moltype == 3); 
partBoundary = find(moltype == 4); 

  
nMolNewton = numel(partNewton); 
nMolThermo = numel(partThermo); 

  
%Positions 
r = zeros(NDIM, nMol); 
r(:, part) = InitCoordsPart(NDIM, crystalPart); 

  
r(:, tool) = InitCoordsTool(NDIM, nMolTool); 

  
%Velocities 
rv = zeros(NDIM, nMol); 
velMag = (2 * (1 - 1 / nMolNewton) * T) ^ 0.5; 
rv(1:2, partNewton) = InitVelsPart(2, nMolNewton, velMag, T); 

  
velMagThermo = (2 * (1 - 1 / nMolThermo) * T) ^ 0.5; 
rv(1:2, partThermo) = InitVelsPart(2, nMolThermo, velMagThermo, T); 

  
veltool = [-1, 0, 0]'; %0.1 
rv(:, tool) = InitVelsTool(NDIM, nMolTool, veltool); 

  



171 

 

ra = InitAccels(NDIM, nMol); 

  
ac = zeros(NDIM, nMol); 

  
tt = zeros(NDIM, nMol); 

  
[totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, cutforcex, 

cutforcey, Temperature] = AccumProps(0, [], [], [], [], [], [], [], 

[]); 

  
%Molecules Structure 
mol.nMolTool = nMolTool; 
mol.nMolPart = nMolPart;                                                                                     
mol.nMol = nMol; 

  
mol.r = r; 
mol.rv = rv; 
mol.ra = ra; 
mol.ac = ac; 
mol.tt = tt; 

  
mol.type = moltype; 

  
mol.tool = tool; 
mol.part = part; 
mol.partNewton = partNewton; 
mol.partThermo = partThermo; 
mol.partBoundary = partBoundary; 

  
function [r] = InitCoordsPart(NDIM, pos) 
nmol = prod(pos); 
upright = [0, 0, 0]'; 
gap = [3.62, 3.62 / 2, 1]'; 

  
n = 1; 
r = zeros(NDIM, nmol); 

  
for nz = 1:pos(3,1) 
    for ny = 1:pos(2,1) 
        for nx = 1:pos(1,1) 
            r(:,n) = [(nx + mod(ny,2) * 0.5), ny, nz]'; 
            n = n + 1; 
        end 
    end 
end 
r = r - 1; 

  
r = bsxfun(@times, gap, r); 
lowleft = upright - max(r, [], 2); 
r = bsxfun(@plus, lowleft, r); 

  
function [r] = InitCoordsTool(NDIM, nmol) 
lowerleft = [2, -10, 0]'; 
crystal = [3, 40, 1]'; 

  
n = 1; 
r = zeros(NDIM, nmol); 
for ny = 1:crystal(2,1) 
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    for nx = 1:crystal(1,1) 
        for nz = 1:crystal(3,1) 
            r(:,n) = [nx; ny; nz;]; 
            n = n + 1; 
        end 
    end 
end 
r = r - 1; 

  
gap = 1.54 .* ones(NDIM, 1); 
for i = 1:NDIM 
    r(i,:) = lowerleft(i,1) + gap(i,1) .* r(i,:); 
end 

  
function [rv] = InitVelsPart(NDIM, nmol, velMag, T) 

  
rv = 2 .* rand([NDIM, nmol]) - 1; 
rv = velMag .* normvec(rv);    
vSum = sum(rv,2); 
rv = bsxfun(@minus, rv, -1 ./ nmol .* vSum); 

  
function [rv] = InitVelsTool(NDIM, nmol, vel) 
rv = zeros(NDIM, nmol); 
for i = 1:NDIM 
    rv(i,:) = vel(i,1); 
end 

  
function [ra] = InitAccels(NDIM, nmol) 
ra = zeros(NDIM, nmol); 

  
%Auxiliary 
function [totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, cutforcex, 

cutforcey, vSum, Temperature] = ... 
    EvalProps(NDIM, nmol, mol, uSum, virSum, density, totEnergy, 

kinEnergy, pressure, forcex, forcey, cutforcex, cutforcey, 

Temperature) 

  
Mcu=63.546*1.66053892*10^(-27);         % Mass of Cu atom 
Kb=1.3806488*10^(-23);              % Boltzmann constant 

  
tmpvel=mol.rv; 
part = find(mol.type ~= 1); 
vSum = sum(mol.rv(1:2,part), 2); 
vvSum = sum(vnorm(mol.rv(1:2,part), 1, 2), 2); 
aSum = sum(mol.ra, 2); 
aaSum = sum(vnorm(mol.ra, 1, 2), 2); 
acSum = sum(mol.ac, 2); 
acacSum = sum(vnorm(mol.ac, 1, 2), 2); 

  
kinEnergy.val = 0.5 * vvSum / nmol; 
totEnergy.val = kinEnergy.val + uSum / nmol;  
pressure.val = density * (vvSum + virSum) / (nmol * NDIM); 
forcex.val = aSum(1,:)./(0.62*10^(9)); 
forcey.val = aSum(2,:)./(0.62*10^(9)); 
cutforcex.val = acSum(1,:)./(0.62*10^(9)); 
cutforcey.val = acSum(2,:)./(0.62*10^(9)); 

  
Temperature.val = 11604.505*(2*Mcu*kinEnergy.val)/(3*Kb); 



173 

 

  

  
function [totEnergy, kinEnergy, pressure, forcex, forcey, cutforcex, 

cutforcey, Temperature] = AccumProps(icode, totEnergy, ... 
                              kinEnergy, pressure, forcex, forcey, 

cutforcex, cutforcey, stepAvg, Temperature) 
if (icode == 0) 
    totEnergy = PropZero([]); 
    kinEnergy = PropZero([]); 
    pressure = PropZero([]); 
    forcex = PropZero([]); 
    forcey = PropZero([]); 
    cutforcex = PropZero([]); 
    cutforcey = PropZero([]); 
    Temperature = PropZero([]); 
elseif (icode == 1) 
    totEnergy = PropAccum(totEnergy); 
    kinEnergy = PropAccum(kinEnergy); 
    pressure = PropAccum(pressure); 
    forcex = PropAccum(forcex); 
    forcey = PropAccum(forcey); 
    cutforcex = PropAccum(cutforcex); 
    cutforcey = PropAccum(cutforcey); 
    Temperature = PropAccum(Temperature); 
elseif (icode == 2) 
    totEnergy = PropAvg(totEnergy, stepAvg); 
    kinEnergy = PropAvg(kinEnergy, stepAvg); 
    pressure = PropAvg(pressure, stepAvg); 
    forcex = PropAvg(forcex, stepAvg); 
    forcey = PropAvg(forcey, stepAvg); 
    cutforcex = PropAccum(cutforcex); 
    cutforcey = PropAccum(cutforcey); 
    Temperature = PropAccum(Temperature); 
end 

  
function [v] = PropZero(v) 
v.sum = [0; 0]; 
v.val = 0; 

  
function [v] = PropAccum(v) 
v.sum = v.sum + [v.val; v.val ^ 2]; 

  
function [v] = PropAvg(v, n) 
v.sum = [v.sum(1, 1) / n; max([v.sum(2, 1) / n - v.sum(1, 1) ^ 2, 

0])]; 

  
function [] = PrintSummary1(fp, stepCount, timeNow, vSum, nmol, 

totEnergy, ...  
                           kinEnergy, pressure, forcex, forcey, 

cutforcex, cutforcey, Temperature) 
vCM = sum(vSum, 1) / nmol; 
E = PropEst(totEnergy); 
K = PropEst(kinEnergy); 
P = PropEst(pressure); 
fx = PropEst(forcex); 
fy = PropEst(forcey); 
fcx = PropEst(cutforcex); 
fcy = PropEst(cutforcey); 
tempt = PropEst(Temperature); 
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disp('************************************'); 
disp(['stepCount = ' num2str(stepCount)]) 
disp(['timeNow = ' num2str(timeNow)]) 
disp(['vCM = ' num2str(vCM)]) 
disp(['U + K = ' num2str(E)]) 
disp(['K = ' num2str(K)]) 
disp(['p = ' num2str(P)]) 
disp(['fx = ' num2str(fx)]) 
disp(['fy = ' num2str(fy)]) 
disp(['fcx = ' num2str(fcx)]) 
disp(['fcy = ' num2str(fcy)]) 
disp(['Temp = ' num2str(tempt(1,1))]) 

  
function [] = PrintSummary2(fp, timeNow, vSum, nmol, ax) 
vCM = sum(vSum, 1) / nmol; 
%xlabel('x Grid of material'); 
%ylabel('y Grid of material'); 
plot(ax, timeNow, vCM, 'Color', 'r', 'Marker', 'o')  

  
function [] = PrintSummary3(fp, timeNow, totEnergy, ax) 
E = PropEst(totEnergy); 
%xlabel('Time'); 
%ylabel('Total Energy'); 
plot(ax, timeNow, E(1), 'Color', 'b', 'Marker', 'o') 

  
function [] = PrintSummary4(fp, timeNow, kinEnergy, ax) 
K = PropEst(kinEnergy); 
%xlabel('Time'); 
%ylabel('Kinetic Energy'); 
plot(ax, timeNow, K(1), 'Color', 'g', 'Marker', 'o') 

  
function [] = PrintSummary5(fp, timeNow, pressure, ax) 
P = PropEst(pressure); 
%xlabel('Time'); 
%ylabel('Pressure'); 
plot(ax, timeNow, P(1), 'Color', 'c', 'Marker', 'o') 

  
function [] = PrintSummary6(fp, timeNow, forcex, ax) 
fx = PropEst(forcex); 
%xlabel('Time'); 
%ylabel('Force on x direction'); 
plot(ax, timeNow, fx(1), 'Color', 'm', 'Marker', 'o') 

  
function [] = PrintSummary7(fp, timeNow, forcey, ax) 
fy = PropEst(forcey); 
%xlabel('Time'); 
%ylabel('Force on y direction'); 
plot(ax, timeNow, fy(1), 'Color', 'k', 'Marker', 'o') 

  
function [] = PrintSummary8(fp, timeNow, cutforcex, ax) 
fcx = PropEst(cutforcex); 
%xlabel('Time'); 
%ylabel('Cut Force on x direction'); 
plot(ax, timeNow, fcx(1), 'Color', 'm', 'Marker', 'o') 

  
function [] = PrintSummary9(fp, timeNow, cutforcey, ax) 
fcy = PropEst(cutforcey); 
%xlabel('Time'); 
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%ylabel('Cut Force on y direction'); 
plot(ax, timeNow, fcy(1), 'Color', 'k', 'Marker', 'o') 

  
function [] = PrintSummary10(fp, timeNow, Temperature, ax) 
Tmp = PropEst(Temperature); 
%xlabel('Time'); 
%ylabel('Newtonian Partciles Temperature'); 
plot(ax, timeNow, Tmp(1), 'Color', 'g', 'Marker', 'o') 

  

  
function [] = PrintSummary11(fp, timeNow, mol, ax) 

  
tool = find(mol.type == 1); 
part = find(mol.type ~= 1); 
partNewton = find(mol.type == 2); 
partThermo = find(mol.type == 3); 
partBoundary = find(mol.type == 4); 
partNewton_Thermo = find(mol.type == 2 | mol.type == 3); 
partNewton_Boundary = find(mol.type == 2 | mol.type == 4); 
partThermo_Boundary = find(mol.type == 3 | mol.type == 4); 

  
mol_tt_ave_3d=20+mol.tt(1,part(763))+mol.tt(2,part(763)); 

  
plot(ax, timeNow, mol_tt_ave_3d, 'Color', 'k', 'Marker', 'o') 

  

  
function [] = PrintSummary12(fp, timeNow, mol, ax) 

  
tool = find(mol.type == 1); 
part = find(mol.type ~= 1); 
partNewton = find(mol.type == 2); 
partThermo = find(mol.type == 3); 
partBoundary = find(mol.type == 4); 
partNewton_Thermo = find(mol.type == 2 | mol.type == 3); 
partNewton_Boundary = find(mol.type == 2 | mol.type == 4); 
partThermo_Boundary = find(mol.type == 3 | mol.type == 4); 

  
%************************************************************** 
%   Definition of Tool average Temperature       
%************************************************************** 
no_tool=0; 
mol_tt_ave_tool=0; 

  
for i=1:1:920 
   if (mol.type(i)==1) 
      no_tool=no_tool+1; 
      mol_tt_ave_tool=mol_tt_ave_tool+mol.tt(1,i)+mol.tt(2,i); 
   end; 
end; 
mol_tt_ave_tool=20+mol_tt_ave_tool/(2*no_tool); 

  
%************************************************************** 
%  Graphical plots of average Temperature        
%************************************************************** 
plot(ax, timeNow, mol_tt_ave_tool, 'Color', 'k', 'Marker', 'o') 
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function [] = PrintSummary13(fp, timeNow, mol, ax) 

  
tool = find(mol.type == 1); 
part = find(mol.type ~= 1); 
partNewton = find(mol.type == 2); 
partThermo = find(mol.type == 3); 
partBoundary = find(mol.type == 4); 
partNewton_Thermo = find(mol.type == 2 | mol.type == 3); 
partNewton_Boundary = find(mol.type == 2 | mol.type == 4); 
partThermo_Boundary = find(mol.type == 3 | mol.type == 4); 

  
%************************************************************** 
%   Definition of Newton Parts average Temperature       
%************************************************************** 
no_partNewton=0; 
mol_tt_ave_partNewton=0; 

  
for i=1:1:920 
   if (mol.type(i)==2) 
      no_partNewton=no_partNewton+1; 
      

mol_tt_ave_partNewton=mol_tt_ave_partNewton+mol.tt(1,i)+mol.tt(2,i); 
   end; 
end; 
mol_tt_ave_partNewton=20+mol_tt_ave_partNewton/(2*no_partNewton); 

  
%************************************************************** 
%  Graphical plots of average Temperature        
%************************************************************** 
plot(ax, timeNow, mol_tt_ave_partNewton, 'Color', 'k', 'Marker', 'o') 

  

  

  
function [] = PrintSummary14(fp, timeNow, mol, ax) 

  
tool = find(mol.type == 1); 
part = find(mol.type ~= 1); 
partNewton = find(mol.type == 2); 
partThermo = find(mol.type == 3); 
partBoundary = find(mol.type == 4); 
partNewton_Thermo = find(mol.type == 2 | mol.type == 3); 
partNewton_Boundary = find(mol.type == 2 | mol.type == 4); 
partThermo_Boundary = find(mol.type == 3 | mol.type == 4); 

  
%************************************************************** 
%   Definition of Thermo Parts average Temperature       
%************************************************************** 
no_partThermo=0; 
mol_tt_ave_partThermo=0; 

  
for i=1:1:920 
   if (mol.type(i)==3) 
      no_partThermo=no_partThermo+1; 
      

mol_tt_ave_partThermo=mol_tt_ave_partThermo+mol.tt(1,i)+mol.tt(2,i); 
   end; 
end; 
mol_tt_ave_partThermo=20+mol_tt_ave_partThermo/(2*no_partThermo); 
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%************************************************************** 
%  Graphical plots of average Temperature        
%************************************************************** 
plot(ax, timeNow, mol_tt_ave_partThermo, 'Color', 'k', 'Marker', 'o') 

  

  

  

  
function [] = PrintSummary15(fp, timeNow, mol, ax) 

  
tool = find(mol.type == 1); 
part = find(mol.type ~= 1); 
partNewton = find(mol.type == 2); 
partThermo = find(mol.type == 3); 
partBoundary = find(mol.type == 4); 
partNewton_Thermo = find(mol.type == 2 | mol.type == 3); 
partNewton_Boundary = find(mol.type == 2 | mol.type == 4); 
partThermo_Boundary = find(mol.type == 3 | mol.type == 4); 

  

  
%************************************************************** 
%   Definition of Boundary Parts average Temperature         
%************************************************************** 
no_partBoundary=0; 
mol_tt_ave_partBoundary=0; 

  
for i=1:1:920 
   if (mol.type(i)==4) 
      no_partBoundary=no_partBoundary+1; 
      mol_tt_ave_partBoundary=mol_tt_ave_partBoundary+mol.tt(2,i); 
   end; 
end; 
mol_tt_ave_partBoundary=20+mol_tt_ave_partBoundary/no_partBoundary; 

  
%************************************************************** 
%  Graphical plots of average Temperature        
%************************************************************** 
plot(ax, timeNow, mol_tt_ave_partBoundary, 'Color', 'k', 'Marker', 

'o') 

  

  
function [] = PrintSummary16(fp, timeNow, mol, ax) 

  
tool = find(mol.type == 1); 
part = find(mol.type ~= 1); 
partNewton = find(mol.type == 2); 
partThermo = find(mol.type == 3); 
partBoundary = find(mol.type == 4); 
partNewton_Thermo = find(mol.type == 2 | mol.type == 3); 
partNewton_Boundary = find(mol.type == 2 | mol.type == 4); 
partThermo_Boundary = find(mol.type == 3 | mol.type == 4); 

  
%************************************************************** 
%  Definition of any part sequence for average Temperature       
%************************************************************** 
% Define mol_mask(i). 0<=i<=920 
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% When set 1 -> mol included in temperature average 
% When set 0 -> mol not included in temperature average 

  
% Initialization mol_mask 
mol_mask(1:920)=0; 

  
% Define mol_mask 
mol_mask(794:800)=1; 
mol_mask(754:760)=1; 
mol_mask(714:720)=1; 
mol_mask(674:680)=1; 
mol_mask(634:640)=1; 
mol_mask(594:600)=0; 
mol_mask(554:560)=0; 
mol_mask(281:320)=0; 

  
no_partseq=0; 
mol_tt_ave_partseq=0; 

  
for i=1:1:920 
   if (mol_mask(i)==1) 
      no_partseq=no_partseq+1; 
      mol_tt_ave_partseq=mol_tt_ave_partseq+mol.tt(1,i)+mol.tt(2,i); 
   end; 
end; 
mol_tt_ave_partseq=20+mol_tt_ave_partseq/(2*no_partseq); 

  
%************************************************************** 
%  Graphical plots of average Temperature        
%************************************************************** 
plot(ax, timeNow, mol_tt_ave_partseq, 'Color', 'k', 'Marker', 'o') 

  
function [str] = PropEst(v) 
str = [v.sum(1, 1), v.sum(2, 1)]; 

  

  

 

 

 


