MATEMATIKA

Matematické a pocitacové modelovani
aktivnich materiala

Matematické a pocitacové modelovani je obor,
ve kterém jazykem matematiky popisujeme
déje v prirodnich, technickych nebo spole-
¢enskych védach. Matematicky model ana-
lyzujeme, zrealizujeme na pocitaci a vysled-
ky uzivime k hlub$imu poznani zkoumané
skutecnosti. Jednou z nejslozitéjsich oblas-
ti matematického modelovani jsou aplika-
ce ve védé o materialech, zejména materia-
lech aktivnich ¢i inteligentnich. Je to tim, ze
se podstatné fyzikalni jevy objevuji zaroven
vrozliénych méfitkach (od mikro- po makro-)
a spadaji do rtiznych oblasti fyziky. Funkce
téchto materiald byva zpravidla zaloZena na
fazovych transformacich za vzniku slozitych
mikrostruktur. Do této skupiny patfi mate-
ridly vykazujici magnetostrikci ¢i elektro-
strikci, popiipad¢é materidly pracujici cisté
jen na mechanickych nebo termomechanic-
kych principech, jak to délaji materialy s tva-
rovou paméti.

Co a jak si inteligentni materialy pamatuji?

Tvarova pamét tak trochu ptipomina kouzlo.
Chladny vzorek materidlu snadno zdeformu-
jeme tak, Ze vyrazné zméni tvar. Po zahra-
ti nad jistou charakteristickou teplotu si ale
vzorek ,,vzpomene“ na sviij ptivodni stav (viz
obr. 2), jak vidime na ptikladu polykrystalic-
kého dréatku ze slitiny niklu a titanu (NiTi).
Tvarova pamét byla poprvé experimentdlné
pozorovana pocatkem padesatych let minu-
Iého stoleti na slitiné zlata a kadmia (AuCd).
Materialy s tvarovou pameéti jsou slitiny che-
micky vazanych kovd, jejichz vlastnosti ne-
lze odvodit pouhym primérovanim jednotli-
vych slozek. Jako ptiklad uvedme amalgam,

1. Mikrostruktura v monokrystalu slitiny médi, hlini-
ku a niklu (CuAINi), zdroj: FzU AV CR.
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bézné pouzivany k zubnim vyplnim, nebo
velmi biokompatibilni NiTi, ktery obsahuje
asi 50 % jinak vysoce alergenniho niklu.

Fyzikalni podstatou paméti tvaru je vrat-
na transformace z pevné do pevné faze, kte-
ra spociva v preskupeni atomt krystalo-
vé mrizky. Vyssi teplota zptsobi, ze atomy
zaujmou symetri¢téj§i strukturu (vétSinou
krychlovou), zvanou austenit. Nizkoteplotni
faze ma nizsi symetrii (tetragonalni, ortor-
hombickou nebo monoklinickou) a nazyva se
martenzit. Existuje ve vice variantach. Trans-
formace vzorku z jedné do druhé varianty
pak vyzaduje jiz jen pomérné malé mecha-
nické napéti. Jednoduse si to lze predstavit
tak, ze se krychle pii poklesu teploty pod
jistou hodnotu transformaci zméni na koso-
uhlé kvadry, které maji vzhledem k ptvod-
ni krychli rtiznou orientaci. Ty pak tvoii
krystalograficky shodné, ale rtizné oriento-
vané varianty martenzitu. Pokud transfor-
mace probiha bez vnéjsiho mechanického
napéti, tvarové zmény jednotlivych variant
se vzajemné vyrovnavaji, aniz se méni jejich
objem. Pfi teploté vyssi, nez je transformacni
teplota, lze martenzit ziskat z austenitu také
mechanickym napétim. Odtud pochézi dru-
ha vyznamna vlastnost materiali s tvarovou
paméti — superelasticita.

Martenzit je vytvoren deformaci austeni-
tu pfi konstantni teploté. Kdyz se zatizeni
uvolni, material se samovolné vraci do auste-
nitu, pfi¢emz pomérné velka vratna ,elastic-
ka“ deformace (az 15 % oproti ptiblizné 1 %
u béznych kovil) je doprovazena jen malymi
zménami mechanického napéti ve vzorku.
To se vyuziva napfiklad v nikl-titanovych
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2. Material s tvarovou paméti a) pii deformaci, b) po deformaci, c) pfi zahfivani,
d) v piivodnim tvaru.

kardiovaskularnich stentech (viz M. Lap-
¢ikova; Vesmir 85, 171, 2006/3), kde vyztuz
ptisobi na pulzujici cévu téméf neménnou
silou. Navic mohou byt ve velmi zdeformo-
vaném stavu dopraveny pomoci katétru cév-
nim fecistém na spravné misto v lidském
téle. Jinym ptikladem jsou ortodontické
dratky pouzivané pro pevnad zubni rovnat-
ka, kde dratek ptisobi témét konstantni silou
na zub, jehoz polohu rovname. Oproti elas-
tické deformaci kovil je ovSem superelastici-
ta velmi nelinearni jev doprovazeny hyste-
rezi! a vznikem mikrostruktury (viz obr. 1).
Ve srovnéni s jednou fazi byva totiz mnohdy
energeticky vyhodnéjsi poskladat jednotlivé
varianty martenzitu, popiipadé austenit do
slozitych konfiguraci, které samoziejmé musi
splnovat pfesné geometrické podminky (viz
obr. 3). Mezi nejznaméjsi materidly s tvaro-
vou paméti patfi slitiny niklu a titanu (NiTi),
médi, hliniku a niklu (CuAlNi), niklu, man-
ganu a galia (NiMnGa) ¢i Zeleza a paladia
(FePd). Posledni dvé maji navic i magnetic-
ké vlastnosti a transformaci mezi austenitem
a martenzitem u nich lze fidit i vnéjsim mag-
netickym polem. Jelikoz 1ze mikrostruktury
a s nimi spojeny tvar vzorku meénit i teplo-

tou, mohou byt materialy s tvarovou paméti
alternativou k hydraulickym, pneumatickym,
popfipadé motorovym aktuatoriim,? jez maji
v prumyslu bezpodet vyuziti.

Matematicky a pocitacovy model
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Jestlize vytvafime matematicky a pocitaco-
vy model téchto materiald, je nutné brat ale-
spon do jisté miry ohledy na vSechny zminé-
né skutecnosti. Pfitom je tfeba si uvédomit,
ze model je vzdy jen vice ¢i méné presné pfi-
blizeni fyzikalni realité. Pfi modelovani ma-
teridl kombinujeme principy racionalni (ter-
mo)mechaniky s fenomenologickym popisem,
coz znamena, ze se model ridi fyzikalnimi
zakony, jako je napfiklad zakon zachovani
energie nebo hybnosti, ale zahrnuje i mno-
ho zavislosti, které zname jen z méfeni (napé-
ti versus deformace, zména mikrostruktu-
ry versus disipace apod.). Dobry model musi
byt schopen nejen kopirovat vysledky fyzikal-
nich experimentd, ale i pfedpovidat chovani
materidld s tvarovou paméti v situacich, kdy
tyto experimenty neni mozné provést (tie-
ba z technologickych ¢i finan¢nich davodu),
nebo i tfeba pomoci pfi navrhovani novych
materialdi. Soucasti modelu jsou tak i odezvo-
vé funkce materialu, které na zakladé empiric-
kych dat svazuji mechanické veli¢iny (defor-
maci, napéti) a teplotu, poptipadé i veli¢iny
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mu stavu austenitu nebo nékteré z fazi mar-
tenzitu. Mnozstvi disipované mechanické
energie je potom imérné ¢asové zmén¢ nékte-
rych veli¢in. U materidl s tvarovou paméti
to ¢asto byvad pomér austenitu a martenzitu.
Pribéh experimentu je vétSinou fizen okrajo-
vymi podminkami, jako jsou tah, tlak, krut,
ohyb, uchyceni vzorku, nebo tepelnym tokem,
elektrickym napétim apod.

Ukolem modelu je ptedpovédét naptiklad
deformaci (zjednodusené feceno momentalni
tvar vzorku), procentudlni sloZeni fazi mar-
tenzitu a vyvoj geometrického usporadani
v pribéhu experimentu. Dilezitou soudasti
matematického modelovani je kromé sestave-
ni modelu také jeho analyza, tedy naptiklad
zjiStovani, zda vitbec je model schopen odpo-
védét na nase otazky a zda existuje jeho fese-
ni. Dalsim krokem je pak numerickd analyza
a implementace modelu v nékterém z pro-
gramovacich jazykt. Numerické feseni vyvo-
je mikrostruktury, deformace, napéti a dal-
$ich veli¢in vede k posloupnosti tiloh hledani
globdlniho minima nekonvexni funkce
s mnozstvim lokalnich minim a s velkym
poctem nezavislych proménnych, coz pfina-
§i fadu tézkosti. Nejsme totiz obvykle schop-
ni ovéfit, Ze nalezené minimum je skute¢né
globalni, tedy Ze funkce nenabyva jesté nizsi
hodnoty (o vyzkumu viz téz text v ramecku).

Zminéné potize se znasobi, budeme-li se
zabyvat modelovanim polykrystal, kde
je vzorek slozen z mnoha vzdjemné rtizné
orientovanych jednoduchych krystalt. Z hle-
diska aplikaci maji ovSem pravé polykrystaly
vyrazné $ir$i pouziti (viz obr. 4).

Tento vyzkum je Siroce podporovdn Grantovou
agenturou CR v projektu 201,/06/0352, Gran-
tovou agenturou AV CR v projektu A 1075402
a MSMT CR v rdmci projekti: LC06052, IM06031,
AV0Z20760514 a VZ6840770021. Autofi dékuji dr.
Petru Sittnerovi (FzU AV CR) za cenné pripomin-
ky k rukopisu.

VYZKUM AKTIVNiICH MATERIALU
Aktivni materialy jsou technologicky uzitecné,
a proto se jejich vyzkum a modelovani celosvé-
tové rozviji jiz mnoho desitek let, a to jak z hle-
diska fyzikalniho a matematického, tak z hle-
diska inZzenyrského. Matematické modelovani
materiald s tvarovou paméti je jednou z dlouho-
dobych aktivit Ustavu teorie informace a auto-
matizace AV CR, v. v. i., a probiha v tésné spo-
lupraci s experimentalnimi pracovisti Fyzikal-
niho ustavu a Ustavu termomechaniky AV CR,
V. V. i., a také s oborem ,matematické a pocitaco-
vé modelovani” na Matematicko-fyzikalni fakul-
té UK. Pres bouflivy rozvoj matematické analy-
zy a numerickych metod v poslednim pulstoleti
zlstava prekvapivé mnoho otazek otevienych,
coz je pro védce pracujici v aplikované matemati-
ce dulezitym inspiraénim zdrojem. Oblast aktiv-
nich materiald je toho typickym prikladem.
Informace o materialech s tvarovou paméti
http://www.fzu.cz/departments/metals/sma/
brana_cz/index.php, blize o jejich vyzkumu
http://staff.utia.cas.cz/kruzik a http://staff.utia.
cas.cz/roubicek/multimat.htm.
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4. Vaskularni stent ze
slitiny niklu a titanu
(ELLA-CS,s.r. 0.,
Hradec Kralové).

5. Viceuroviové
numerické reseni

u monokrystalu
slitiny médi, hliniku
a niklu (CuAINi)

s mikrostrukturou
ve formé laminatu
2. Fadu.
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