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IL PROBLEMA DI CONTATTO

Il problema di contatto a scala micrometrica può essere 

studiato con modelli numerici. È stato sviluppato un 

metodo bi-scala basato su una descrizione nanometrica 

della zona di contatto e micrometrica nel resto del corpo.

Gli obiettivi del tirocinio sono due:

▪ determinare la dimensione minima della zona 

atomistica

▪ analizzare l’effetto della forma del potenziale 

interatomico.
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MODELLO DUALSCALE

Mohammad Aramfard, Francisco Pérez-Ràfols, Lucia Nicola. A 2D dual-scale method to address 
contact problems. Tribology International. Volume 171. 2022.

▪ Periodicità in direzione x

▪ Coordinazione esagonale (111) 
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VALIDAZIONE (INDENTAZIONE)

▪ Confronto con simulazioni atomistiche: 

cristalli della stessa dimensione

▪ Ottimo accordo finché la dislocazione

non raggiunge l’interfaccia

▪ Per visualizzare i difetti si usa la CNA
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EFFETTO DELLO SPESSORE DEL DOMINIO ATOMISTICO HA

▪ Spessore minimo del dominio 

atomistico HA = 106 Å

▪ Δuc è la differenza di profondità 

di indentazione tra la 

nucleazione della dislocazione 

nel modello bi-scala e 

atomistico
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POTENZIALE DI MORSE

𝑉(𝑟)

𝜀
= (1 − 𝑒−𝑎(𝑟−𝑟0))2 − 1

𝑎

𝑟o

𝜀 Profondità del potenziale alla distanza di equilibrio

Distanza alla quale la forza di interazione è nulla

Ampiezza del potenziale 𝑎 =
𝑘𝑒

2ε

▪ Il potenziale di Morse determina le interazioni tra gli 

atomi del cristallo

ke Costante di forza al minimo dell’energia del potenziale
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EFFETTO DEL POTENZIALE

𝐸 = ε 𝑒−2𝑎 𝑟−𝑟0 − 2𝑒−𝑎 𝑟−𝑟0 𝑟 < 1.1𝑟0

𝐸 = 𝑐1
𝑟6

3
+ 𝑐2

𝑟2

2
+ 𝑐3𝑟 + 𝑐4 1.1𝑟0 ≤ 𝑟 ≤ 𝑟cut

▪ Il valore di FX durante le prove di graffio non è 

influenzato dall’altezza H

▪ Non si possono variare 

indipendentemente i tre parametri che 

definiscono il potenziale

rcut Fmin rmin

distanza alla quale si 

considera nullo il 

potenziale
il minimo della forza

posizione del minimo 

della forza

Aghababaei R. et al. Critical length scale controls adhesive wear mechanisms. Nat Commun 7, 11816 (2016)
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NUOVA FORMULAZIONE DEL POTENZIALE

𝐸 = ε[𝑒−2𝑎 𝑟−𝑟0 − 2𝑒−𝑎 𝑟−𝑟0 ] 𝑟 < 𝑟0

𝐸 =෍

𝑖=1

5

𝑐𝑖 𝑒
−α𝑖(𝑟−𝑟0) 𝑟0 ≤ 𝑟 ≤ 𝑟cut

α𝑖 =
α1
𝑓𝑖−1

𝑓 > 0

▪ Si può variare indipendentemente 

rcut, Fmin e rmin

▪ La funzione è di classe 𝐶2
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RISPOSTA AL GRAFFIO
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PARAMETRI DEL POTENZIALE CHE REGOLANO LA 
RISPOSTA AL CONTATTO

Fy
ind= 1,12 nN Fy

ind= 11,2 

nN
▪ Effetto del minimo 

della forza

▪ Effetto dello 

spostamento del 

minimo della forza

rmin

Fmin

▪ Effetto della forza 

di indentazione Fy
ind

rcut▪ Effetto della 

distanza di cut off

Fy
ind= 1,60 nN Fy

ind= 2,72 nN
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CONCLUSIONI

▪ Il modello dual scale è in perfetto accordo con le simulazioni completamente

atomistiche se la dislocazione non raggiunge l’interfaccia, quindi per valori di forza 

normale non troppo elevati

▪ 4 parametri che influenzano in maniera differente la risposta al contatto, determinando 

se e quando si verifica usura a livello atomistico

rcut rmin Fmin Fy
ind

▪ Influenza il numero 

di atomi del cristallo 

che interagiscono con 

l’indentatore 

▪ Un minimo spostato verso 

destra favorisce valori di 

forza più elevati a distanze 

maggiori

▪ Un minimo della forza 

più elevato garantisce 

interazioni più forti tra 

gli atomi e 

l’indentatore

▪ Aumenta la superfice di 

contatto tra l’indentatore 

e il cristallo


