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Lista tematow na kolokwium wyktadowe
z modeli wzrostu krysztatéw statych,
rok ak. 2015/2016, semestr letni

Temat 1. Termodynamiczne podstawy rownowadi fazowsjstalizacji.

Wyjani¢ pojecia ,funkcje ekstensywne” i ,funkcje intensywneod® jeden przyktad iloczynu funkcji
ekstensywnej i intensywnej o jednostce energii.

Pierwsza zasada termodynamiki.

Poda jedno dowolne sformutowanie drugiej zasady ternmaaiyiki.

Kiedy cykl jest odwracalny?

Podé jedno dowolne sformutowanie definicja entropiiavrhodynamice klasycznej.
Entropia w termodynamice statystycznej wg Bodnma.

Definicja molowego potencjatu chemicznego jednsigadnika uktadu.

Podé réwnanie Gibbsa-Duhema (bez wyprowadzenia) wigzigem aytych symboli.
Definicja entalpii wraz z opisenzytych symboli.

Definicja funkcji Gibbsa (entalpii swobodnejjaz z opisem tytych symboli.

. Definicja funkcji Helmholtza wraz z opisemytych symboli.
. Zwigzek funkcji Gibbsa (entalpii swobodnej) z potenspatichemicznym.

Warunek rownowagi transportu mas pgimy dwoma fazami uktadu wielosktadnikowego.
Warunek rownowagi poruzy substratami i produktami reakcji chemiczne;.

Temat 2. Réwnowaga fazowa i diagramy fazowe

Reguta faz Gibbsa (bez wyprowadzenia) wrazigeop wytych symboli.

Wymient mazliwe sposoby zapoatkowania krystalizacji w uktadzie, ktory pagtkowo znajduje sie

w stanie rownowagi.

Rownanie Clausiusa-Clapeyrona (bez wyprowad}evriaz z opisemaytych symboli. Jakiego typu
przemian fazowych dotyczy to réwnanie?

Co to jest przemiana fazowa 1-go rodzaju?

Na przyktadzie wykresu we wsp@dnychp-T (potencjat chemiczny-temperatura) ozng&dayie stanu
metastabilnego w uktadzie jednosktadnikowym.

Naszkicowatypowy diagram fazowy uktadu jednosktadnikowegazmaczy poszczegodlne fazy, punkt
potréjny oraz punkt krytyczny.

Wyjani¢ pojecia ,odmiany alotropowe” oraz ,odmiany polimorficzh

Wymient i scharakteryzowakrotko 3 podstawowe formy mieszania sktadnikow.

Co to znaczy;e molowa funkcja Gibbsa mieszaniny mechanicznéjgiedytywna wzgidem czystych
sktadnikow?

Poda prawo Raoulta.

Co to jest roztwor doskonaty?
Zapisa molowa funkcje Gibbsa roztworu doskonatego wraz z opisel LiQuID
symboli (bez dalszych wyprowadz@/zorow).

Naszkicowatypowy wykres rownowagi fazowej pogaizy idealnym
roztworem cieklym i statym, oznaazjikwidus, solidus oraz punkty
wyznaczajce sklady roztworu cieklego i roztworu statego jeldnej
wybranej temperatury.

Zapisé reguk dzwigni dla temperaturyf, z na diagramie réwnowagi
fazowej przedstawionym obok. |
Wyjani¢ pojecie ,topnienie kongruentne”. Czy takie topnienistje I
mozliwe w modelach: a) roztworu doskonatego, b) roztwo A X % x B
regularnego? COMPOSITION
Zapisé molowa funkcje Gibbsa roztworu niedoskonatego wraz zeapisymboli (bez dalszych
wyprowadzé wzoréw). Kiedy roztwdr niedoskonaty memy rozwaa¢ jako roztwor regularny?
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31. Wyjani¢ przyblizenie zerowego exlu (przyblizenie Bragga-Williamsa) na przyktadzie rozmieszcaeni
atomow dwdch rodzajéw w sieci regularnej prostej.

32. Naszkicowatypowe ksztalty diagramow fazowych uktadéw dwudkitowych wynikagcych z
modelu roztworu regularnego dla przypadku ujemn&lpii mieszania\h’*®.

33. Naszkicowatypowy ksztaltt diagramu niemieszaseow uktadzie dwusktadnikowym wynikggy z
modelu roztworu regularnego.

34. Co to jest punkt inwariantny? Oznaczgn punkt na szkicu wybranej przemiany fazowej.

35. Zapiséréwnanie przemiany eutektycznej wraz z opisegtych symboli.

36. Co to jest sktad eutektyczny?

37. Zapisérownanie przemiany eutektoidalnej wraz z opisegtych symboli.

38. Zapiséréwnanie przemiany monotektycznej wraz z opiseptyech symboli.

39. Zapisaréwnanie przemiany perytektycznej wraz z opisegtych symboli.

40. Zapisérownanie przemiany eutektoidalnej wraz z opisegtych symboli.

41. Wyja&ni¢ pojecie ,topnienie inkongruentne”.

Temat 3. Termodynamiczne modele blokowe wzrostaalow

42. Dwa parametry opisage warunki wzrostdciany krysztatu w termodynamicznych modelach
blokowych Jacksona oraz Temkina.

43. Trzy sktadniki energii swobodnej uktadu wymigsych blokow statych i ciektych wedtug
termodynamicznego modelu Jacksona (bez dalszychowgalzé wzoréw).

44. Oszacowanie liczby wian pomiedzy blokami solid-fluid w termodynamicznym modehclsona.

45. Na poniszych wykresach przedstawiono zales¢ funkcji GibbsaF od utamkaxs zapetnienia warstwy
granicznej blokami statymi przewidywaprzez termodynamiczny model Jacksona. Dokona
interpretacji wynikéw w kategorii mechanizmow waztosciany krysztatu przewidywanych dla
poszczegollnych wargoi parametrow a.
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46. Na czym polega zatenie ,solid-on-solid” w modelach wzrostu krysztatbw

47. Opisé w jaki sposob stan-tej warstwy blokéw w modelu Temkina w poteniu z zatéeniem
»Solid-on-solid” wptywa na obliczenia liczby mliwych konfiguracji blokéw w warstwient1)?

48. Jaki warunek jest badamy w termodynamicznymetwhblokowym Temkina w celu sprawdzenia,
kiedy granica faz krysztat-faza macierzystdde stabilna?
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Temat 4. Zarodkowanie krysztatow

Co to jest zarodkowanie homogeniczne i zarodkievheterogeniczne?

Co to g zarodki o rozmiarach krytycznych?

Poda zwiazek pomgdzy rdznica potencjatow chemicznych fazy cieklej/gazowej diazy statej a
przesyceniem roztworu lub pary.

Poda zwiazek pomédzy przechtodzeniem roztopu a zmidankcji Gibbsa zwizam z utworzeniem
jednostkowej ohjtosci zarodkaAgy,.

Zwiazki pomkdzy przechtodzeniem roztopu a wada promienia krytycznego oraz pracy utworzenia
zarodka homogenicznego.

Szybkéc¢ tworzenia si zarodkow krytycznych jako funkcja przechtodzematopu.

Poda warunek rownowagi nagi powierzchniowych dla zarodka heterogenicznego zteksie
odcinka kuli.

W jakich warunkach powstgptaskie (monoatomowe) zarodki heterogeniczne?

Zwiazek energii utworzenia heterogenicznego zarodkey&ypego z energiutworzenia
homogenicznego zarodka krytycznego.

Temat 5. Komputerowe symulacje wzrostu krysztatéetath Monte Carlo

Poda zestaw typowych zaten przyjmowanych w symulacjach Monte Carlo wzrastiany krysztatu.
Poda prawo opisujce czstotliwos¢ zachodzenia procesu zwanego z pokonywaniem bariery energii.
Opisé bariery energetyczne dla zjawisk kreacji oraz itauifi przy wzrccie krysztatu z pary.

Opisé bariery energetyczne dla zjawisk kreacji oraz e przy wzrdcie krysztatu z roztworu.
Realizacja dyfuzji powierzchniowej w symulad¢jddonte Carlo wzrostéciany krysztatu wedtug
modelu Gilmera i Bennemy (bez wyprowatizezorow opisujcych czstotliwos¢ dyfuzji).

Okrdlanie szybkéci wzrostusciany krysztatu w modelu Gilmera i Bennemy.

Jak mena wprowadz do algorytmu symulacji czas uptyvaay w uktadzie krysztatu?

Jakie znaczenie ma wybor rozmiarow tablicy @piej stan wycinkaciany krysztatu podczas
symulacji Monte Carlo wzrostu tégiany?

Opisé krétko wptyw wspotczynnika Temkina oraz wspotczynnika chropowacenia kinetycznga
mechanizm wzrostu oraz szyl§kovzrostusciany krysztatu bez defektow wg wynikow symulacji
Monte Carlo.

Rozway¢ dwa mechanizmy wzrostgiany krysztatow: 1) przez przesuwanie siopni powstaicych
wokot dyslokacjisrubowej oraz 2) przez dwuwymiarowe zarodkowanigakich warunkach jeden z
tych dwdch mechanizmow staje siominupcy wg wynikéw symulacji Monte Carlo?

Co to jestrédto Franka-Reada i w jaki sposobina je wprowadzi do symulaciji Monte Carlo
wzrostusciany krysztatu?

Poréwnéa model termodynamiczny Temkina z wynikami symul&tginte Carlo pod wzghem
przewidywanych mechanizmow wzrostiany krysztatu.

Poréwné model termodynamiczny Temkina z symulacjami Mdb#elo pod wzgldem struktur
danych agywanych do opisu stanu granicy faz krysztal-fazaieraysta.



