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1. Opis i cel zadania

Celem zadania bylo opracowanie i realizacja syniulgawisk fizycznych w obszarze
warstw weglowo-palladowych (warstw C-Pd) wytwarzanych metdvD. Ze wzgtdu na
ztozoncé¢ i trudna¢ rozwigzania réwna w skali ,nano” wyprowadzono rownania
makroskopowe, ktore pozwolity na uproszczenie afic bez utraty dokladrici
rozwigzania. Do badawtasciwosci sprzysto-plastycznych (trybologicznych), termicznych i

elektrycznych warstw C-Pd zastosowano mg&ldmentow skiczonych (MES).

2. Opis merytoryczny wykonanych prac

KM1 Wyprowadzenie réwnan makroskopowych ze znajoméci mikrostruktury i
interpolacja rownan do skali nanometrycznej

W obliczeniach zatmono,ze badany uktad jes&mdkiem cagtym, a jego whaciwosci
mozna zapisé fenomenologicznymi réwnaniami, ktére sma rozwiazac numerycznie lub
analitycznie. Podégie takie wymagato wprowadzenia danych semjwych z déwiadczenia
lub z innych metod obliczeniowych. Zastosowane edocy numeryczne pozwolity na

wizualizacy, problemu.

KM2 Modelowanie zjawisk termicznych i mechanicznych w anostrukturalnych
warstwach weglowych

W pierwszym etapie prac wykonano symuwacMES badania wkgiwosci
nanomechanicznych warstw C-Pd metathnoindentacji. Przeprowadzone obliczenia na
kilku modelach warstw o imej zawartéci palladu. Wiaciwosci materiatowe warstw C-Pd
przed symulag badania nanoindentacji zostaly odtome metod homogenizacji
periodycznej (homogenizag 'elasticity tensor'). Badano réwnievptyw morfologii warstw,
budowy ziarnistej warstw C-Pd na jej Wwawvosci nanomechaniczne przyjmagj dane
pocztkowe materiatdbw makroskopowych.

Wyniki obliczen dostarczyly wiedzy na temat spystas¢ i plastycznéé
nanostrukturalnych warstwy C-Pd. W zalesci od sktadu warstwy C-Pd obserwujemy
zmiarg jej wiasciwosci nanomechanicznych. Otrzymane w wyniku obliczerykresy

odksztatcenia materiatu w funkcji obgenia obrazuj sprysto-plastyczny charakter
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materiatu. Sktad warstw C-Pd (zawaitoprocentowa Pd) wptywa na jej whwosci

mechaniczne i ksztalt krzywej. \Wkisza zawart@® procentowa Pd w warstwie sprawiag

warstwa jest mniej plastyczna, mniejsze jest jeysathicenie po odgteniu, czyli materiat
ma charakter bardziej spysty.

W nastpnych etapach prac wykonano symuacyieloskalowa wiasciwosci
termicznych  nanomateriatow.  Wykorzystoj rownanie  réniczkowe  czstkowe
przewodnictwa cieplnego opisano przeptyw cieptaypmzadanym jego pogkowym
rozktadzie w érodku oraz przy oki&onych warunkach brzegowych takich jak temperatura
pocaitkowa, gstas¢ strumienia ciepta, strumieciepta (sita wztowa), prawo konwekciji
Newtona, radiacja.

Badania wykazatyze wiaciwosci cieplne warstw zala od wiaciwosci termicznych
matrycy i nanoczsteczek wbudowanych w matgycoraz od ksztattu 1 rozmiaru
nanoczasteczek palladu, sposobu przestrzennego rozmiesackh w weglowej matrycy,

powierzchni wiaciwej oraz energii powierzchniowej.

KM3 Modelowanie zjawisk fizycznych w warstwach w funkcji temperatury

Wykonano badania symulacyjne powierzchniowych gagar wywotanych zmiag
temperatury otoczenia warstwy C-Pd. Badania wykaz& najbardziej sprzyjaga pekaniu
termicznemu jest skladowa poprzeczna, w wyniku tdmia, ktorej nagpuje rozdzielanie
materiatlu (przemieszczenie ziaren weglowej matrycy) w kierunku przesuwaniag si
strumienia ciepta. W miejscu wygiowania palladu deformacja ngstije szybciej, co mae
prowadz¢ do powstania deformacji warstwy na powierzchni adrywania si warstwy od

podtaza.

KM5 Modelowanie zjawisk fizycznych w warstwach uzykanych z proceséw PVD

Metodk elementow skaczonych wykorzystano tak do modelowania takiego
zjawiska fizycznego jak badanie zmiany ¢giahia padu ptymcego przez warsigvC-Pd w
zalenosci od zmiennego nagtia zasilagcego. Do obliczé wiasciwosci elektrycznych

warstw nanokompozytowych C-Pd pratyg dane eksperymentalne.
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Z obliczen MES wiaciwosci elektrycznych warstw C-Pd wynikae dla dwdch
warstw o tej samej ikzi Pd wzgédem C, ale innym rozkiadzie i innej wiella ziaren
otrzymano te same waskm natzenia padu. Wielkas¢ i rozktad skupisk ziaren palladowych
wptywa jednak jakéciowo na widciwosci elektryczne warstwy. Wksze zagszczenie
palladu w warstwie powoduje zbéinie ziaren, dzki czemu maliwe jest powstawanie

sciezek przeptywu prdu.
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