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Progress in modelling

and simulation of the machining process - partI:

Multiscale modelling

Postep w modelowaniu i symulacji procesu skrawania - czesc¢ I:

WIT GRZESIK *

In this paper some rules of a multiscale modelling and
numerical simulations of fundamental physical phenom-
ena associated with the machining process, including
mechanisms of plastic deformation, chip formation and
interfacial friction are overviewed. Some representative
examples of the modelling application to multiphase and
composite materials, determination of constants in the ma-
terial constitutive equations and simulation of nano- and
micromachining processes using MD-FEM and SPH-FEM hy-
brid methods are given.
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machining process, plastic deformation, chip formation, in-
terfacial friction, MD-FEM, SPH-FEM

W artykule oméwiono zasady wieloskalowego modelowa-
nia i symulacji numerycznej podstawowych zjawisk fizycz-
nych towarzyszacych procesowi skrawania, w tym mecha-
nizmow odksztatcania materiatu, tworzenia wiodra i tarcia.
Podano przyktady zastosowania modelowania materiatow
wielofazowych i kompozytowych, wyznaczania statych
materiatowych w réwnaniu konstytutywnym oraz symu-
lacji mikro- i nanoobrébki z uzyciem hybrydowej metody
MD-FEM i SPH-FEM.

SLOWA KLUCZOWE: modelowanie wieloskalowe, symula-
cja numeryczna, proces skrawania, odksztatcanie materia-
tu, tworzenie wiora, tarcie, MD-FEM, SPH-FEM

Wprowadzenie

Techniki wieloskalowego modelowania sg efektyw-
nymi narzedziami umozliwiajgcymi tagczenie wielu skal
przedstawionych na rys. 1, pozwalajgcymi na powigza-
nie makroskopowego zachowania sie materiatu z mi-
kroskalowymi cechami i mechanizmami. Dzieki temu
moga by¢ wykorzystane do licznych zastosowan w mo-
delowaniu i symulacji w mechanice ciata statego.

Zastosowania modelowania wieloskalowego obej-
muja nie tylko projektowanie materiatéw o opty-
malnej strukturze i wtasciwo$ciach, w tym materia-
16w kompozytowych wzmacnianych nanoczastkami
(FRP), ale takze projektowanie proceséw wytwor-
czych, m.in. ksztattowania addytywnego metoda
SLM oraz obrobki plastycznej i ubytkowej, nawet
w skali mikro i nano [1-4]. Z kolei symulacja nume-
ryczna z zastosowaniem metod hybrydowych, takich
jak metody oparte na tgczeniu dynamiki molekular-
nej (molecular dynamics - MD) z metoda elementow
skoniczonych (finite element method - FEM) w mo-
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delu dwuskalowym (MD-FEM), pozwala rozwigzac
wazny problem czasochtonnosci obliczen. Wystepuje
on nagminnie w przypadku stosowania jednorodnej
siatki elementéw skonczonych o bardzo matym wy-
miarze elementu siatki [1, 4, 5].

Na rys. 1 przedstawiono przeglad metod modelo-
wania i symulacji w uktadzie czas-dtugos¢ skali, po-
czawszy od skali atomowej (statej atomowej), poprzez
nanoskale i mezoskale, az do makroskali (>103 m).
S3 to kolejno:

e AIMD - ab initio (from first principles) molecular
dynamics,

e DFT (density functional theory),

e ReaxFF MD (reactive force-field MD),

e klasyczna (deterministyczna) metoda MD,

e klasyczna (stochastyczna) metoda Monte Carlo (MC),
e metoda obszaru faz (phase field method),

e FEM.

Metode DFT/MD (ab initio molecular dynamics) sto-
suje sie do obliczen sit miedzy atomami w kazdym
kroku czasowym. Metody MD i MC s3 natomiast sto-
sowane w komputerowej symulacji systemow wie-
loczasteczkowych. W obydwéch przypadkach s3a to
problemy z zakresu chemii kwantowej i molekular-
nej. Nalezy zauwazy¢, ze modelowanie mozna pro-
wadzi¢ w dwojaki sposdb, a mianowicie w dét skali
(top-down) i w gore skali (bottom-up).
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Teoria continuum

Ztozony fizycznie

) Obszar fazowy
>
2 10 Gruboziarnista
N MD, MC
c Klasyczna
g 107 MD
* ReaxFF 3
MD W gore
1012} * ¥ Ab initio
DFT
Atomowa  Nanoskala Mezoskala Makroskala
10-10 10 10-¢ 1073 1

Skala dtugosci [m]

Fig. 1. Diagram showing applications of different modelling me-
thods in the continuum solid mechanics in the time-length coordi-
nate system [1]

Rys. 1. Wykres przedstawiajacy zastosowania réznych metod mo-
delowania w mechanice ciata statego w uktadzie wspétrzednych
czas—dtugosc [1]
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Modelowanie i symulacja zachowania sie
materialu obrabianego i narzedzia

Modelowanie mikrostruktury moze obejmowac za-
réwno materiatl obrabiany, jak i narzedzia do usta-
lenia jego zachowania sie pod wptywem obcigzen
mechanicznych i cieplnych. Stanowi istotny krok
do zwiekszenia doktadnos$ci symulacji numerycznej
procesu i operacji skrawania, a zwtaszcza materia-
6w wielofazowych. Wynika to z faktu, ze wtasciwo-
$ci takich materiatéw, np. weglikéw spiekanych typu
WC-Co, s3 silnie zalezne od wewnetrznych cech ich
mikrostruktury, takich jak wymiar ziarna, ksztatt
i rozktad faz konstytuujgcych, oraz cech miedzyfazo-
wych. Na rys. 2 przedstawiono kolejne etapy w wie-
loskalowej analizie mikrostruktury materiatu - od
nanometrycznej siatki atomowej do milimetrowej
skali makroskopowej materiatu.

Przyktady modeli mikrostruktury materiatow wy-
znaczonych na drodze modelowania numeryczne-
go zaprezentowano na rys. 3. W przypadku mode-
lowania materiatéw o strukturze polikrystalicznej
(wielofazowej) mozna zastosowa¢ zmodyfikowang
metode dla materiatéw jednorodnych RVE (repre-
sentative volume element), w ktérej dokonuje sie
replikacji rzeczywistej mikrostruktury odwzorowa-
nej za pomoca mikroskopii skaningowej (SEM) lub
odwrotnej dyfrakcji elektronowej (EBSD - electron
backscattering diffraction). Inne podejscie pole-
ga na zastosowaniu réznych metod statystycznych
i numerycznych, np. DREAM.3D (Voronoi tessel-
lations, a synthetic grain structure builder), Monte
Carlo (MC) i CCBuilder [2]. W ten spos6b z obra-
zu 2D rzeczywistej mikrostruktury generuje sie
strukture syntetyczng, jak na rys. 3a. W przypadku
mikrostruktury weglika WC-Co (10% wt), przed-

Skala dtugosci/Skala czasu

nm, ns um, us

Dyskretna

Struktura Struktura Polikrystaliczna Makroskopowe
siatki dynamika podziarna struktura zachowanie sie
atomowej dyslokacyjna ziarnista materiatu

Fig. 2. Comparison of material structure length/time scales [16]
Rys. 2. Poréwnanie skal dtugosci/czasu w strukturze materiatowej
materiatéw [16]

Obraz mikroskopowy

Fig. 3. Examples of the DMR obtained based on the optical micro-
scopy image of a two-phase steel (a) and synthetic microstructures
generated for WC-Co (10% wt) (b) [2, 6]

Rys. 3. Przyktady wygenerowanej syntetycznej mikrostruktury (DMR)
stali dwufazowej opartej na mikroskopowym obrazie optycznym (a)
i weglika spiekanego WC-Co (10% wt) (b) [2, 6]
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stawionej na rys. 3b, do analizy i segmentacji obra-
zOow odwzorowanych z rzeczywistej mikrostruktury
zastosowano metode automatycznej rekonstrukcji
(automated reconstruction) MIPAR™ [2] i dodatko-
wo specjalne algorytmy uczace (pulse-coupled neural
networks - PCNN) w celu segmentacji mikrostruktu-
ry umozliwiajgcej wygenerowanie siatki FEM (MES).

Obrébce skrawaniem poddaje sie najczesciej mate-
riaty metalowe o strukturze polikrystalicznej (zbu-
dowane z monokrysztatéw) (patrz rys. 2), a ich od-
ksztatcenie plastyczne moze sie dokonywaé przez
poslizg i blizniakowanie [5]. Nalezy przypomnie¢, ze
poslizg rozwija sie stopniowo i rozpoczyna sie kolejno
w ptaszczyznach i kierunkach, w ktérych naprezenie
styczne najwcze$niej osiagnie wartos¢ krytyczna, ale
Z uwagi na jego anizotropowo$¢ moze zachodzi¢ przy
mniejszych wartoSciach naprezen stycznych, w tzw.
systemach fatwego poslizgu. Efekty odksztatcenia pla-
stycznego w skali mikrostruktury widoczne sa w po-
staci pasm poslizgu sktadajacych sie z wielu linii posli-
zgu, jak narys. 4.

Ze wzgledu na wystepowanie w sieci krystalicznej
defektéw liniowych zwanych ,dyslokacjami” poslizg
zachodzi, gdy granica plastyczno$ci przy $cinaniu jest
o kilka rzedéw wielko$ci mniejsza. Przyktadowo: dla
czystego zelaza odpowiednie warto$ci naprezen stycz-
nych wynosza 11 000,0 MPa i 29,0 MPa [5]. Wyréznia
sie: dyslokacje krawedziowe, Srubowe i mieszane, ale
w rzeczywistym krysztale wystepuja rozmaite typy
dyslokacji mieszanych o zmieniajagcym sie udziale
charakteru Srubowego i krawedziowego. Przejscia
dyslokacji przez krysztat sg podstawowym mechani-
zmem powodujgcym powstanie trwatych odksztatcen.
Z tego wzgledu modelowanie mikrostruktury powin-
no uwzglednia¢ ruch dyslokacji jak na rys. 2.

Z modelu ptytkowego (pasm) poslizgu przedsta-
wionego na rys. 4 wyznacza sie bezwymiarowa mia-
re stopnia odksztatcenia plastycznego, ktéra wynosi
y=As/d.

Mechanizm pos$lizgu w mikro- i nanoskali jest wy-
jasniany w oparciu o metode symulacji molekularnej

Pasmo poslizgu A

Linia poslizgu |

Fig. 4. Scheme of the shear phenomenon and the effect of shear
band displacement at the outer chip surface; symbols: a — atomic
lattice constant, d - displacement of the shear band, As — width of
the shear band [5]

Rys. 4. Schemat poslizgu oraz efekt przemieszczenia pasm poslizgu
na powierzchni zewnetrznej; symbole: a — parametr sieci krystalicz-
nej, d — przemieszczenie pasma poslizgu, As — szeroko$¢ pasma po-
slizgu [5]
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(MD) lub zastosowanie modelu dwuskalowego
(MD-FEM), ktére uwzgledniaja efekt wptywu dys-
lokacji [4, 7, 8]. W przypadku metali o duzej plastycz-
nosci, np. czystej miedzi i aluminium, usuwany jest
ciagly i stabilny wiér o grubosci kilku nanometréw,
analogicznie jak w skrawaniu konwencjonalnym, ale
sktadowe sity skrawania, temperatura skrawania,
drgania i zuzycie ostrza diamentowego s3 od trzech
do czterech rzed6w wielko$ci mniejsze [4].

Na rys. 5 przedstawiono rozktad dyslokacji w stre-
fie atomowej materiatu poddanej Sciskaniu (rys. 5a)
i po relaksacji (rys. 5b) w dwdéch odstepach czasu po
probie zarysowania (scratch test). Numerami 1-5 za-
znaczono widoczne linie poslizgu zwigzane z droga
przemieszczania sie dyslokacji w strefie atomowe;j.
Gtebokos$¢ zarysowania byta réwna 2,0 nm, a prze-
mieszczenie rysika 100 nm/s. Wida¢ wyraznie pene-
tracje co najmniej pieciu dyslokacji w gtab materiatu
oraz wnikanie dyslokacji o numerach 1-3 do ciagtego
obszaru o charakterze continuum.

Z kolei na rys. 5b mozna dostrzec, ze wraz z poste-
pem ruchu ostrza co najmniej cztery z pieciu zazna-
czonych dyslokacji doznaja poslizgu wstecznego i za-
nikajg na powierzchni swobodnej. Z przytoczonych
obserwacji wynika, ze wewnetrzny obszar materiatu
przyleglty do ptaszczyzny poslizgu nie wykazuje cha-
rakterystycznej koncentracji naprezen poslizgu, ale
jest poddany dziataniu prawie statych i duzych napre-
zen $ciskajacych. Potwierdza to role duzych naprezen
hydrostatycznych w utatwianiu poslizgu, co obserwu-
je sie w procesie skrawania [5].

Na rys. 5¢ przedstawiono rozktad sity normalnej
i stycznej w funkcji predkosci narzedzia (rysika) uzy-
skanych z danych zebranych podczas bruzdowania
z gtebokos$cia 2,0 nm na dtugosci 100 nm. Z rys. 5c¢ ja-
sno wynika, ze poza zakresem propagacji fali ptyniecia
plastycznego wartosci sit gwattownie maleja (orien-
tacyjnie powyzej 300 m/s), co dobrze koresponduje
z obszarem przej$cia od dyslokacyjnie wymuszonego
ptyniecia plastycznego materiatu do amorficznego
stanu krysztatu (patrz rys. 11b1 i b2).
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Symulacja metoda elementéw skonczonych
i hybrydowa FEM-SPH/FEM-DM

W modelowaniu procesu skrawania najczesciej sto-
suje sie takie metody FEM jak Lagrangiana, Eulera czy
ALE (arbitrary Lagrange-Eulerian) [4,5] i wiele ko-
mercyjnych pakietéw oprogramowania, np. DEFORM,
ABAQUS, ANSYS, Advant Edge. W celu uzyskania wia-
rygodnych wynikéw symulacji nalezy wprowadzi¢ od-
powiednie dane wej$ciowe, w tym réwnanie Konsty-
tutywne, i dopasowac siatke elementéw skonczonych
do konkretnego obiektu badan. Na rys. 6 przedstawio-
no schemat symulacji procesu skrawania kombinowa-
ng metoda FEM, w ktérym model narzedzia jest przed-
stawiony w domenie Lagrange’a, a usuwana warstwa
materiatu - w domenie Eulera [9].

Taka kombinowana konfiguracja modelu MES
umozliwia dyskretyzacje narzedzia z oczkiem siatki
0,005+0,1 mm i mniejszym wymiarem oczka siatki
0,005+0,05 mm w obszarze materiatu przeksztatca-
nego w widr. Symulacje przeprowadzono w postaci
3D, z zastosowaniem pakietu oprogramowania ABA-
QUS/Explicit. Przyktad oryginalnego zastosowania
metody FEM ALE do wyznaczenia rozktadu tempera-
tury (mapy termicznej) w strefie skrawania w tocze-
niu stali AISI 4340 ostrzem z weglika spiekanego bez
powtoki zaprezentowano na rys. 6b.

W praktyce, ale na mniejsza skale, stosowana jest
symulacja MES z zastosowaniem duzych elementéw
przestrzennych, tzw. voxeli (zamiast klasycznej siat-
ki elementéw skonczonych), co pozwala wyznaczy¢
odksztatcenia catego przedmiotu w czasie obrdbki.
Rozwijane jest modelowanie bez zdefiniowanej siatki
(bezsiatkowe) typu SPH (smooth particle hydrodyna-
mics) i hybrydowe typu MES (FEM)-SPH [4, 8-10].

Przyktad hybrydowego modelu 2D skrawania or-
togonalnego ztozonego z siatki czastek SPH (gérna
cze$¢) i siatki MES (dolna czes$¢), ktory uwzglednia
warunki zbiezno$ci tych dwoch elementéw, przedsta-
wiono na rys. 7a. Zadano ptaski model odksztatcenia
opisany réwnaniem konstytutywnym typu Johnsona-
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Fig. 5. Distribution of dislocations in the material under compression (a) and after relaxation (b) determined using multiscale modelling of MD

+ FEM type and force distribution in the scratch test vs. tool speed [4, 7]

Rys. 5. Rozktad dyslokacji w materiale poddanym sciskaniu (a) i po relaksacji (b) uzyskany z modelowania wieloskalowego typu MD + FEM

oraz rozkfad sit w tescie zarysowania vs. predkos¢ narzedzia (c) [4, 7]
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Fig. 6. Scheme of the coupled FEM Eulerian-Lagrange (ALE) model
for orthogonal cutting (a) and generated thermal map in the cutting
zone (b) [9]

Rys. 6. Schemat potaczonego modelu FEM Eulerian-Lagrange (ALE)
skrawania ortogonalnego (a) i uzyskany rozktad temperatury w stre-
fie skrawania (b) [9]

33

-Cooka (J-C) ze skumulowanym modelem uszkodze-
nia (dekohezji) materiatu typu D [5], co oznacza, ze
ruch czastek SPH i elementéw siatki MES jest catkowi-
cie ograniczony w kierunku osi Z.

Na rys. 7b przedstawiono wyniki symulacji 2D mo-
delu tworzenia wiéra segmentowego w skrawaniu
ortogonalnym stopu aluminum A2024-351 z obrazo-
waniem rozktadu stopnia odksztatcenia (effective pla-
stic strain) i zmiennej uszkodzenia (damage variable).
Problemem w modelowaniu 2D metodg (SPH-FEM)
jest stosunkowo mata efektywno$¢ obliczen i do-
ktadnos$¢ prognozy sktadowych sit skrawania, rzedu
50%. Z tego powodu w modelach 3D, ktére wymaga-
ja bardzo duzej liczby czgstek SPH, stosuje sie celowe
zawyzenie rzeczywistej predkosSci skrawania przez
wspotczynnik 5x, 10x lub 20x, aby ograniczy¢ czas sy-
mulacji [4].

Na rys. 7c przedstawiono koncepcje hybrydowe;j sy-
mulacji procesu skrawania opartg na potaczeniu tech-
niki SPH dla przedmiotu i FEM dla narzedzia. W celu
wyznaczenia rozktadu temperatury w strefie skrawa-
nia stopu Ti6Al4V ostrzem WC-Co opracowano nowa
metode transferu ciepta miedzy modelami sktadowy-
mi. Dzieki doktadnemu zdefiniowaniu kontaktu ter-
micznego na powierzchni styku wiér-ostrze uzyskano
dobra zgodno$¢ z wynikami komercyjnej symulacji
FEM i wynikami pomiaréw. Obliczenia przeprowa-
dzono na jednostce przetwarzania graficznego GPU
(graphics processing unit) w celu ich przyspieszenia.
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Fig. 7. 2D simulation model of orthogonal cutting using FEM-SPH method showing model geometry and boundary conditions (a) and 2D
simulation of segmented chip showing distributions of the effective plastic strain and damage variable (b) [9, 10], and method concept ac-

cording to [20] ()

Rys. 7. Model 2D symulacji metoda FEM-SPH skrawania ortogonalnego z wyrézniem geometrii i warunkéw brzegowych (a) i symulacja 2D
tworzenia wiéra segmentowego z rozktadem stopnia odksztatcenia uplasyczniajacego i zmiennej uszkodzenia (b) [9,10] oraz koncepcja

metody wedtug [20] (c)
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Metoda skonczonego zbioru punktéw (FPM - finite
pointset method) ma pewne podobienstwa do po-
przednio omoéwionej metody SPH. W przedstawio-
nym na rys. 8a modelu 2D FPM wida¢ wyraznie swo-
bodne czastki zamiast typowej siatki MES. Na uwage
zastuguje sztywny (utwierdzony) model narzedzia
i brak warunkéw wymiany ciepta z otoczeniem ty-
powy dla klasycznej metody FEM (rys. 6a). Wynik
symulacji zobrazowano na rys.8b dla skrawania
nadstopu Inconel 718, poréwnujac geometrie stre-
fy tworzenia widra z rzeczywistym wioérem uzyska-
nym z urzadzenia do szybkiego zatrzymania procesu
(quick-stop device).

Modelowanie procesu mikro- i nanoobrébki

Badania procesu obroébki ultraprecyzyjnej naleza
do dynamicznie rozwijajacego sie, w duzej mierze no-
wego dziatu obrobki skrawaniem zwanego ,mikro-/
nanoskrawaniem” [1, 5, 6]. W nanoskrawaniu typowe
warto$ci grubosci warstwy skrawanej sa mniejsze od
1 um, a niekiedy nawet od 1 nm, natomiast promien
zaokraglenia krawedzi ostrza z monokrysztatu dia-
mentu znajduje sie w zakresie 1,5+4,5 nm.

W  mikro-/nanoskrawaniu mozliwos¢ usuwania
naddatku wynika z efektu skali, ktéry moze by¢ inter-
pretowany w trojaki sposéb, tj. jako efekt skali pro-
mienia zaokraglenia krawedzi skrawajacej, skali mi-
krostruktury materiatu i wtasciwos$ci materiatu [4, 8].
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Pierwszy przypadek dotyczy bardzo matej wartosci
stosunku h/r,, drugi - gdy wymiar ziarna jest poréw-
nywalny z promieniem zaokraglenia krawedzi skra-
wajacej/grubosciag warstwy skrawanej, a trzeci - jesli
stosunek wymiaru obrabianego fragmentu cze$ci do
wymiaru ziarna jest bliski 1 lub wzrasta stosunek jego
pola powierzchni do objetosci. Efektem tych ograni-
czen jest wtedy silna zalezno$¢ odksztatcen plastycz-
nych od ruchliwo$ci dyslokacji i pojawia sie koniecz-
no$¢ uwzglednienia w mechanizmie odksztatcenia
dyslokacji, jak na rys. 4 [4-6].

Modelowanie i symulacja procesu mikro-/nano-
skrawania odbywaja sie metoda elementéw skon-
czonych (FEM/MES), przede wszystkim metodg ALE
(arbitrary Lagrange-Euler), dynamiki molekularnej
(MD) i symulacji wieloskalowej (multiscale simulation
- MS) [4,9]. Symulacja metoda MES, np. procesu mi-
krofrezowania, odbywa sie analogicznie jak dla proce-
su tradycyjnego, z tym Ze duza uwage zwraca sie na
powstawanie mikrozadzioréw, sity sktadowe i gene-
rowanie ciepta.

W badaniach procesu mikro-/nanoskrawania istotny
jest wptyw zaokraglenia (ostro$ci) krawedzi skrawaja-
cej na tworzenie wiodra i ksztattowanie chropowatosci
powierzchni. Realizowane sg badania eksperymentalne
i symulacja komputerowa metoda MD z uzyciem gra-
ficznego programu do wizualizacji 3D (visual molecu-
lar dynamics, VMD) [4, 9]. Metoda MD jest w zasadzie
ograniczona do struktur ztozonych z kilku milionéw
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Fig. 8. An FPM model for orthogonal machining of Inconel 718 (a),
FPM simulation (b) and experimental result of chip formation (me-
tallographic image of the chip root) (c) [9]

Rys. 8. FPM model ortogonalnego skrawania stopu Inconel 718 (a)
oraz wynik symulacji metoda FPM (b) i obraz metalograficzny nasady
widra (c) [9]

Fig. 9 Simulation MD of machining performance of single copper
crystal (a) and atomic scale cutting model of pure copper/aluminium
and monocrystal SIC using diamond monocrystal tool (b) [4, 5, 12]
Rys. 9. Symulacja MD przebiegu skrawania krysztatu miedzi (a) oraz
atomowy model skrawania czystej miedzi/aluminium i monokrysta-
licznego SiC ostrzem z monokrysztatu diamentu (b) [4, 5, 12]
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atomoéw i skali czasu do pikosekund i z tego powo-
du jest dominujacym narzedziem w symulacji w skali
nano [5,8,12]. W fazie eksperymentalnej obserwuje
sie przebieg odksztatcen plastycznych na mikroskopie
skaningowym, ktéry montuje sie na ultraprecyzyjnej,
miniaturowej tokarce z in situ pomiarem ustawienia
narzedzia. Symulacja komputerowa obejmuje analize Zwiokszenie
naprezen, odksztatcen, ptyniecia materiatu i generowa- ’ <l -
nego ciepta.

Na rys. 9a przedstawiono model skrawania mono-
krysztatu miedzi ostrzem z monokrysztatu diamentu  Fig. 10. Grinded workpiece and machined surface generation using
dla wymiaréw przedmiotu o krotno$ci statej sieci ato- ~ MD + MPM multiscale modelling system [16] .
mowej (a), ktéry jest zbudowany z atoméw brzego- Rys. 19. Ge.nerow‘:;mle m|!<rostruktury szllfowanego prgedm|otu oraz

. . obrobionej powierzchni metoda modelowania wieloskalowego
wych, termostatycznych i newtonowskich. Atomy ter-  yp 4+ Mpm [16]
mostatyczne przewodza i odprowadzaja generowane
ciepto. Caty model przedmiotu na rys.9a zawiera jacej, natomiast sam proces jest bardziej energochton-
43 240 atomo6w miedzi o sieci krystalicznej fcc, a mo-  ny, poniewaz okoto 50% energii jest zuzywane na od-
del narzedzia - 10 992 atomy wegla o strukturze dia- ksztatcanie materiatu pod ostrzem, czyli duzo wiecej
mentu. Z kolei na rys. 9b zaprezentowano analogiczny  niz w skali makro [4, 5].
model zastosowany do nanoskrawania monokrysta- Znaczne skrocenie czasu symulacji (nawet trzy-
licznego SiC. Na podstawie symulacji MD przepro- krotne) uzyskuje sie metoda ARMD (area-restricted
wadzonej dla trzech warto$ci promienia krawedzi molecular dynamics) polegajaca na ograniczeniu ob-
skrawajacej (0,5; 1,5 i 5 nm) ustalono, ze minimalna szaru symulacji dynamiki molekularnej. Symulacje
grubo$¢ warstwy skrawanej zmierzona z osiaggal- oparto na modelu ruchu dyslokacji w strefie poslizgu
na technicznie doktadno$cia wynosita okoto 1 nm, z zatozeniem istnienia ruchu dyslokacji typu zig-zag,
tj. 1/,0%"'/1o promienia zaokraglenia krawedzi skrawa-  ktdry polega na ich przechodzeniu z obszaru kontaktu
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Fig. 11. Multiscale model geometry and a close-up of the atomistic/continuum interface which shows continuum elements, atoms, pad atoms
and interface atoms (a) and close-up of chip profile for two different tool speed: b7) 200 m/s; b2) 800 m/s [7]. Symbols: 1 — the atom/nodes
created the actual interface between the two regions, 2 — mesh elements that lie inside the continuum region created a “pad” of atoms to
couple the atoms to the continuum region, 3 — detection elements, 4 — atoms located in damping band region. The depth of scratching is
equal to 2,0 nm

Rys. 11. Symulacja 2D tworzenia wiéra metodg wieloskalowa (MD + FEM): a) geometria modelu, b) widok tworzenia widra dla predkosci:
b1) 200 m/s i b2) 800 m/s [7]. Oznaczenia: 1 — atomy/wezty tworzace granice miedzy dwoma regionami, 2 — elementy siatki tworzace warstwe
nosna (podktadke) taczaca region atomowy i kontinuum, 3 — wykrywane elementy, 4 — atomy zlokalizowane w warstwie ttumiacej. Gtebokos¢
zarysowania wynosi 2,0 nm
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materiatu z ostrzem, przez strefe poslizgu, do po-
wierzchni swobodnej. Na podstawie przeprowadzo-
nej symulacji trajektorii przemieszczen atomoéw ro-
boczych i chwilowych wartos$ci temperatury kazdego
z atomoéw w cyklu 60 000 krokéw (odpowiadajacym
przemieszczeniu ostrza o okoto 12 nm) ustalono, ze
tworzenie wiéra w nanoskali jest podobne do zaob-
serwowanego podczas mikroskrawania.

W przypadku szlifowania przedmiotu z nanokry-
stalicznej stali weglowej o zawartosci 1,7 wt% C
w pierwszej fazie za pomocg metody MD uzupetnio-
no model mikrostruktury o poczatkowej polikrysta-
licznej strukturze ferrytycznej o ziarna cementytu
(Fe;C), jako drugiej fazy, zblizajac sie do poziomu
makroskopowego, jak na rys. 10b. Wyj$ciowy 3D-pe-
riodyczny system o wymiarach 85 x 85 x 85 nm?, za-
wierajacy okoto 200 losowo zorientowanych ziaren,
wygenerowany w programie Dream.3D microstruc-
ture, zostal zaimportowany do pakietu symulacyjne-
go Matlab. Nastepnie z zastosowaniem metody MD
w wiekszej skali dokonano symulacji procesu szli-
fowania mikroziarnami z tlenku aluminium a-Al,0,,
ktore rozmieszczono nad powierzchnig przedmiotu.
Wizualizacje systemu czasteczek uzyskano w pro-
gramie OVITO.

W kolejnym kroku wygenerowano model two-
rzenia mikrotopografii powierzchni w mezoskali
(rys. 9a), stosujac bezsiatkowg metode MPM (ma-
terial point method). W tym przypadku zaobserwo-
wano poprawne odtworzenie formowania widra
i wydajnosci procesu w duzej skali. Takie podejscie
umozliwia optymalizacje procesu z uwzglednieniem
kryterium wydajnosci i jako$ci powierzchni.

Z kolei modele w skali mikro, a czesto nawet nano,
stosuje sie do badania zmian zachodzgcych w materia-
le w trakcie procesu, np. w przypadku zmian mikro-
struktury, twardos$ci czy ruchu dyslokacji stosuje sie
tzw. modelowanie wieloskalowe MD-FEM, polegajace
na potgczeniu metody dynamiki molekularnej (MD)
z klasyczng metoda elementéw skoniczonych (FEM).
Na rys. 11la przedstawiono geometrie hybrydowe-
go modelu wieloskalowego MD-FEM z zaznaczeniem
granicy atomistycznej i kontinuum, zawierajacej ele-
menty ciagte siatki MES, atomy, atomy podtoza/pod-
ktadki i atomy na powierzchni rozdzialu podmodeli.
Na rys. 10b pokazano tworzenie wiéra z predkoscia
200 m/si800 m/s i gtebokoscia 2,0 nm. Widoczne sa
odksztatcenia plastyczne wywotane obecnoscia linii
poslizgu. Tworzone widry maja w zalezno$ci od pred-
kosSci skrawania budowe polikrystaliczng (b1) albo
amorficzng (b2).

Na rys. 12 przedstawiono schemat wieloskalowego
modelu nanoskrawania prébki z czystej miedzi, ktory
taczy modelowanie MES i MD [4, 7,13, 14]. Mozna ta-
two zaobserwowac, ze strefa kontaktu ostrza z prébka
jest zamodelowana jako region atomowy (region MD),
podczas gdy pozostata strefa jest objeta modelem
MES (FEM). W ten sposéb wyj$ciowy model wieloska-
lowy zostatzredukowany do obszaru 5004 x 5004 x 4a
(a jest statg sieci atomowej Cu w strukturze fcc réwna
3,624) z okoto 510 atomami zamiast 250 000 atoméw
w klasycznym modelu MD. Diamentowe ostrze jest

Weiecie boczne 80 A —»

Ostrze diamentowe

_MD region
VoS

y&)

/, ‘/ \ / \- f
v A
[ /

| 8 1

{ FEM region

{ y

s

Sa—
x ()

Fig. 12. A scheme of multiscale model of nanomachining of sample
made of pure copper [4, 15]

Rys. 12. Schemat wieloskalowego modelu nanoskrawania probki
z czystej miedzi [4, 15]

ciatem sztywnym przemieszczajacym sie z predkoscia
1A/ps [13].

Na rys.13a pokazano metodyke symulacji ter-
micznej procesu szlifowania ptytek ostrzowych
z porowatych weglikéw spiekanych Sciernica z PCD
(v.=10 m/s, v;=1486 mm/min) w obecnos$ci cieczy
chtodzacej-smarujaceji wygenerowane mapy termicz-
ne (rys. 13b), gdy do symulacji w skali mikro/mezo
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Fig. 13. Methodology of multiscale modelling of tungsten carbide
grinding with PCD wheel (a) and temperature distribution in the
mesoscale determined by means of CM and DM modelling techni-
ques [19]

Rys. 13. Metodyka modelowania wieloskalowego w szlifowaniu we-
glikéw spiekanych $ciernica z CBN (a) i rozktad temperatury w mezo-
skali uzyskany metoda CM i DM [19]



MECHANIK NR 3/2024

37

zastosowano metode CM (continuous model of tempe-
rature field) i DM (discontinous model of temperature
field) [19]. Czynna powierzchnie $ciernicy utworzo-
no z diamentowych rysikéw stosowanych w testach
zarysowania (scratch tests) o maksymalnym wymia-
rze ziarna diamentowego 180 pm otoczonego powto-
ka wiazaca Cr-Cu. Mozna zauwazy¢, ze model ciagly
(CM), uwzgledniajacy wszystkie ziarna $cierne, pro-
wadzi do wyznaczenia mniejszego wydatku energe-
tycznego niz model dyskretny (DM). Problemem jest
ustalenie wtasciwych parametréw opisujacych prze-
plyw i wymiane ciepta w uktadzie porowaty mate-
riat-ziarno Scierne. Mozna wyznaczy¢ odpowiednie
mapy termiczne w skali mikro dla pojedynczego ziar-
na $ciernego [19]. Podobng metodyke modelowania
(oparta na réwnaniu przeptywu cieczy Reynoldsa)
zastosowano do oceny penetracji CCS do strefy styku
widr-ostrze [21].

Przedstawione kierunki rozwoju i zastosowania
wieloskalowego modelowania oraz opracowanych na
tej podstawie hybrydowych technik symulacji mikro-
struktury materiatu obrabianego i przebiegu procesu
wydaja sie mie¢ przyszto$ciowy potencjat ze wzgledu
na ich praktycznie nieograniczone mozliwosci w do-
borze skali opisu zjawisk fizycznych - od atomowej do
makroskali. Dodatkowo umozliwiaja przeprowadze-
nie symulacji w akceptowalnym w badaniach i anali-
zach inzynierskich czasie.

Wiecej informacji odnos$nie do przydatnos$ci mode-
lowania wieloskalowego w obrébce plastycznej, ad-
dytywnej i hybrydowej mozna znalez¢ m.in. w artyku-
tach przegladowych i monografiach [3, 17, 22].
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