POLITECHNIKA LODZKA

INSTYTUT FIZYKI

LABORATORIUM
FIZYKI FAZY SKONDENSOWANEJ

Cwiczenie 1

Symulacja
wzrostu 1 rozpuszczania krysztatow
metoda Monte Carlo



Instrukcja do ¢wiczenia
Badanie morfologii powierzchni i kinetyki wzrostu
krysztaldw metodg symulacji Monte Carlo

Opracowanie instrukcji:
Marek Izdebski i Mirostawa Rak
e-mail: izdebski@p.lodz.pl

Instytut Fizyki Politechniki £.6dzkiej
L6dz, 29 wrze$nia 1999



Cel ¢wiczenia

Celem ¢wiczenia jest:

1. Zapoznanie si¢ z mechanizmami wzrostu krysztatow.

2. Zbadanie wptywu przesycenia i temperatury na mechanizm wzrostu krysztatéw i morfologi¢ powierzchni,
okreslenie zakresow parametrow dla wystgpowania poszczegolnych mechanizméw wzrostu.

3. Poréwnanie wynikéw symulacji Monte Carlo z przewidywaniami teorii.

Wstep teoretyczny

Symulacje Monte Carlo oparte na
modelach blokowych wzrostu
krysztalow

Przeprowadzane symulacje Monte Carlo dotycza $ciany (001) krysztatu tetragonalnego. Granica faz
krysztal-roztwor zbudowana jest z szeSciennych blokow statych i cieczy (tzw. model blokowy granicy faz). Blok
staly nie moze by¢ otoczony catkowicie ciecza tzn. moze by¢ umieszczony tylko na innym bloku statym, co
wyklucza tworzenie nawisow i inkluzji. Model wyklucza rowniez istnienie wakansow tzn. pustych miejsc nie
wypeionych ani ciecza ani blokami statymi. Powierzchnia krysztatu jest przestawiana w postaci
dwuwymiarowej tablicy, a uwzglednione w modelu zjawiska (kreacja, anihilacja i dyfuzja powierzchniowa)
odbywaja si¢ na wylosowanych miejscach tej tablicy. Wymiana jednostek wzrostowych pomiedzy cialem statlym
a cieczg jest symulowana przez kreacje (przytaczanie bloku statego do powierzchni krysztatu) i anihilacje
(oderwanie bloku statego od powierzchni krysztatu i jego powrot do cieczy). Dyfuzja powierzchniowa jednostek
wzrostowych jest rozpatrywana jako przemieszczenie bloku statego na jedno z sasiednich potozen. Proces ten
jest realizowany jako anihilacja na wylosowanym miejscu i kreacja na jednym z sgsiednich miejsc. Docelowe
miejsce dyfuzji moze by¢ losowane sposrod 4 (rys. 1a) albo 8 sasiednich potozen (rys. 1b).

a) b)

Rys. 1. Dyfuzja powierzchniowa bloku statego a) w 4 kierunkach, b) w 8 kierunkach.

Czgstotliwosci zachodzenia kreacji ki+ i anihilacji k; na pozycjach z liczba i najblizszych bocznych sasiadéw

(i=0,1,...4) zaleza od przesycenia wzglednego o roztworu lub pary, temperatury bezwzglednej T oraz liczby i
na wylosowanej pozycji. Czgstotliwos¢ kjj zachodzenia dyfuzji z miejsca o liczbie i na miejsce o liczbie j

najblizszych bocznych sasiadow zalezy od wartosci tych liczb, przesycenia wzglednego o, temperatury T oraz
$redniej drogi Xg dyfuzji powierzchniowej. Posta¢ wzorow opisujacych ki+ , ki_ oraz k; j zalezy od tego czy
symulacje sa prowadzone dla wzrostu z pary czy dla wzrostu z roztworu. W przypadku wzrostu z par

czgstotliwosci ki+ , ki kij opisane sg wzorami Gilmera i Bennemy:

ki = % exp(3) (1a)

k= %exp[%@ - i)} (1b)
ki k; 2
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gdzie h jest stata Plancka, kg jest stata Boltzmanna, a oznacza statg sieci krystalicznej, a wspotczynnik £ jest
miarg przesycenia wzglednego o:

L=In(1+0). (2)

Parametr Temkina « jest odwrotnie proporcjonalny do temperatury T:

20+ 20y — 4Dy
_ , 3
a o 3)

gdzie &g, Dsf, Pgr 0znaczaja energie wigzan bocznych dwu blokow statych (Dgs), bloku statego z ciecza (Dsf) i
dwu blokow ciektych ( @ss).

Dla wzrostu z roztworow, czgstotliwosci kreacji &;" ianihilacji k; wyrazone sg wzorami Binsbergena:

"= f,exp %(2—i)+§ : (4a)
= feexp| +£2-1)-L |, (4b)

a czgstotliwo$é K; j dyfuzji powierzchniowej opisuje wzor:

ki = ft(%)z exp(% +J —i) , (4c)

gdzie f; jest wspotczynnikiem zaleznym od lepkosci cieczy wyrazonym w s71,

W przypadku wzrostu z roztworu, powierzchnia krysztatu i jednostki wzrostowe mogg by¢ otoczone
czastkami rozpuszczalnika (solwatacja). Proces odrywania czasteczek rozpuszczalnika od jednostki wzrostowe;j i
od miejsca jej przylaczenia na powierzchni krysztatu nosi nazwe desolwatacji. Uwzglednienie procesow
solwatacji i desolwatacji w symulacjach Monte Carlo wymaga modyfikacji wzoréw (4a) i (4c).

Przyktadowy algorytm symulacji metoda Monte Carlo bez uwzglgdnienia desolwatacji przedstawiono na
rys. 2. W algorytmie tym najpierw dokonuje si¢ wyboru typu zjawiska, ktore bgdzie realizowane. Z
poszczegdlnymi typami zjawisk zwigzane sg przedziaty liczbowe o dlugosciach D, K i A proporcjonalnych do
sum czestotliwo$ci zachodzenia zjawiska okreslonego typu pod wszystkimi dozwolonymi wspoirzednymi na
powierzchni $ciany krysztatu. Wybor typu zjawiska nastgpuje przez wyszukanie przedziatu w ktorym zawiera
si¢ liczba RND otrzymana z generatora liczb losowych o rownomiernym rozktadzie. W nastgpnym kroku
losowane sg wspotrzedne miejsca gdzie zostanie zrealizowane zjawisko. Z kazdym sposrod N (gdzie N jest
liczbg wszystkich blokéw w jednej warstwie) miejsc zwigzany jest pewien przedziat liczbowy, ktorego dtugosé
jest proporcjonalna do czgstotliwosci zachodzenia zjawiska w danym miejscu. Je§li w pierwszym losowaniu
zostato wybrane zjawisko dyfuzji powierzchniowej, w drugim losowaniu trzeba wybra¢ zarowno wspotrzedne
miejsca, w ktorym rozpoczyna si¢ dyfuzja, jak i jeden sposrod z dozwolonych kierunkéw dyfuzji (z = 4 albo 8).
W tym celu kazdy z N przedziatéw dzieli si¢ dalej na z czgsci o dlugosciach odpowiadajacych czestotliwo§ciom
dyfuzji w poszczeg6lnych kierunkach.

Bezwymiarowa $rednia szybko$¢ wzrostu $ciany krysztatu, moze by¢ liczona w dwojaki sposob. Moze by¢
obliczona na podstawie roéznicy migdzy $rednim strumieniem blokéw dodawanych do powierzchni (kreowanych)
i usuwanych z powierzchni (anihilowanych):

A, .
_NZ:(ki+ N -k NiS) (5)

gdzie: N jest liczba wszystkich miejsc w jednej warstwie tablicy, a N, iF i N iS

ciektych i statych na granicy faz, majacych i bocznych sgsiadéw. Jesli w symulacjach uzyto czgstotliwosci

sg $rednimi liczbami blokéw

wyrazonych wzorami (1), wspotezynnik f =kgT / h, jesli natomiast uzyto czestotliwosci danych wzorami (4)
wspotczynnik f = ;.

Drugi sposob liczenia $redniej szybkos$ci wzrostu $ciany krysztalu wymaga zdefiniowania czasu t
mijajacego w ukladzie rosnacego krysztatu od poczatku symulacji:
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Rys. 2. Algorytm symulacji wzrostu krysztatdw metoda Monte Carlo.
t=2 A1, (6)
n

gdzie Aty jest czasem mijajacym pomigdzy n i (n + 1) zachodzacym zjawiskiem. Czas Aty, jest zdefiniowany jako

odwrotno$¢ sumy czestotliwosci wszystkich mozliwych zjawisk na wszystkich miejscach dla konfiguracji
powierzchni wystepujacej po n-tym zjawisku. Wprowadzenie czasu t wyrazonego wzorem (6) pozwala oblicza¢
bezwymiarowg szybko$¢ wzrostu §ciany jako:

AN

SN (")

gdzie AN oznacza przyrost liczby blokow statych jaki nastapit w czasie t.



Mechanizmy wzrostu krysztalow

Mechanizm wzrostu krysztatlow zalezy od morfologii powierzchni rosnacej $ciany czyli od chropowatosci
granicy faz krysztal—faza macierzysta. W przypadku gdy wspotczynnik « jest niski (< ayy), co odpowiada

wysokim temperaturom, granica faz jest molekularnie chropowata i moze sktadaé si¢ z wielu warstw. Wowczas
jednostki wzrostowe docierajace do powierzchni trafiajg na liczne zatomy, w ktorych sa przytaczane w sposob
przypadkowy, a dyfuzja powierzchniowa nie wptywa na szybko$¢ przytaczania do powierzchni. Taki
mechanizm wzrostu jest nazywany ciggtym lub normalnym. Predko$¢ $ciany krysztatu rosnie wowczas liniowo z
przesyceniem.

Gdy wspolczynnik « jest wigkszy od gy, co 0znacza ze wzrost nastgpuje ponizej temperatury

chropowacenia T, wzrost ciagly moze wystgpowac przy bardzo wysokich przesyceniach (o> oghrop)-
Przy wysokich warto$ciach wspdfczynnika o i przesyceniach o < oghrgp, obserwuje si¢ warstwowy

mechanizm wzrostu, tzn. zapetnianie kolejnych warstw na powierzchni krysztatu. Jednostki wzrostowe
przytaczane sg wowczas do stopni, ktorych zrodtem sg defekty na powierzchni (dyslokacje srubowe), albo (w
przypadku $cian bez defektow) zarodki dwuwymiarowe utworzone na powierzchni krysztahu.

Zazwyczaj Sciany zawierajg defekty w postaci dyslokacji §rubowych, ktore sg zrédtem spiralnych stopni.
Daleko od centrum spirali stopnie mozna rozpatrywac jako prostoliniowe, rownolegle i rownoodlegte. W
przypadku istnienia stopni generowanych przez spirale, wzrost warstwowy obserwuje si¢ juz przy bardzo niskich
przesyceniach. Jednostki wzrostowe przytaczane sg do zalomow istniejacych w krawedziach stopni. Przytaczane
jednostki moga dociera¢ do krawedzi bezposrednio z roztworu czy pary tzn. bez dyfuzji po powierzchni. Jednak
czgsciej w przypadku wzrostu z par i roztworow przy niskich przesyceniach, jednostki wzrostowe sg najpierw
absorbowane na powierzchni tarasu stopni i na skutek istniejacego gradientu koncentracji dyfundujg do krawedzi
stopni, gdzie sg wlaczane w zalomach do krysztatu. W takim przypadku, zgodnie z teorig dyfuz;ji
powierzchniowej Burtona, Cabrery i Franka (BCF) predko$¢ wzrostu $ciany krysztatu wyraza wzor

o Yo
R=C—1tgh , (8)
Yo o 2X

gdzie: C jest wspotczynnikiem nie zaleznym od przesycenia, a Y jest odlegloscia migdzy stopniami, ktora
zgodnie z aproksymacja Cabrery i Levina jest odwrotnie proporcjonalna do wspoétczynnika £ wyrazonego
wzorem (2).

Wzrost §cian doskonalych (tzn. nie zawierajacych defektow) zachodzi gdy przesycenie jest odpowiednio
wysokie aby na powierzchni mogly powstawa¢ dwuwymiarowe zarodki, o wymiarach wigkszych od
krytycznych. W przypadku matych powierzchni $cian i stosunkowo niewielkich przesycen (ale dostatecznie
duzych by zachodzito zarodkowanie) teoria przewiduje tzw. jednozarodkowy mechanizm wzrostu. Zgodnie z
tym modelem, utworzony na powierzchni zarodek rosnie tak szybko, ze pokrywa cata powierzchnig, zanim
powstang inne zarodki. Predko$¢ wzrostu R jest wowczas wyrazona wzorem

R =dJA )

gdzie d jest wysokoscig zarodka, A jest polem powierzchni §ciany krysztatu, J jest szybkoscig zarodkowania,
ktora zalezy od warto$ci parametrow « i S

2
J= DI,BI/2 exp(— %} . (10)

W praktyce zbyt duze powierzchnie $cian rosngcych krysztatdéw w porownaniu do krytycznych rozmiarow
zarodkdw powoduja, Ze obserwuje si¢ inny mechanizm wzrostu odpowiadajacy modelowi narodzin i
rozprzestrzeniania (B+S). Zgodnie z tym modelem, na powierzchni $ciany krysztatu powstaje rownocze$nie
wiele zarodkow, ktore rozrastajg si¢ pokrywajac cata powierzchni¢. Predkos¢ wzrostu R jest wowczas wyrazona
wzorem:

gdzie v jest predkoscig przesuwania krawedzi rozrastajacego sie zarodka. Predko$¢ ta jest proporcjonalna do
przesycenia o':

V:D2 o. (12)



Przebieg symulacji

Symulacje Monte Carlo wzrostu $ciany (001) krysztalu przeprowadza si¢ na komputerze dostepnym w
pracowni fizyki ciala stalego przy wykorzystaniu programu przygotowanego w Instytucie Fizyki PL. Program
umozliwia obserwacj¢ na biezgco zmian powierzchni $ciany krysztatu, zachodzacych podczas prowadzenia
symulacji, a takze wykonywanie okresowych zapisow powierzchni, ktére moga by¢ przegladane w pozniejszym
terminie.

Krysztaty state, zaleznie od warunkoéw wzrostu, moga wzrasta¢ poprzez ciagly lub warstwowy mechanizm
wzrostu. W symulacjach Monte Carlo, o tym, ktory z dwdch mechanizméw wzrostu jest realizowany decyduje
przede wszystkim warto$¢ parametru Temkina « oraz, w niewielkim stopniu, warto$¢ parametru 4. W ¢wiczeniu
wyznaczana bedzie warto$¢ krytyczna oy, parametru o, odpowiadajaca warunkom przejsciowym mig¢dzy

wzrostem ciaglym a warstwowym. Warto§¢ ¢y, okreslana bedzie bezposrednio na podstawie obserwacji

powierzchni krysztatu podczas serii symulacji prowadzonych dla réznych wartoéci o zmienianych z ustalonym
krokiem.

W przypadku wzrostu warstwowego $ciany krysztatu nie zawierajacej zadnych defektéw (stopnie,
dyslokacje), zmieniajac wartosci parametrow « i S przy ustalonym rozmiarze tablicy opisujacej $ciang krysztatu,
mozna zaobserwowa¢ wyrazng zmiang liczby jednoczesnie rozrastajacych si¢ zarodkéw. W skrajnym przypadku
obserwuje si¢ wzrost przez pojedyncze dwuwymiarowe zarodkowanie. W ¢wiczeniu do odréznienia wzrostu
przez pojedyncze dwuwymiarowe zarodkowanie od wzrostu przez wielokrotne dwuwymiarowe zarodkowanie
zostang wykorzystane wykresy czasu t (6) mijajacego w uktadzie krysztatu, rejestrowanego co niewielki
ustalony okres przyrostu liczby blokow AN. W przypadku pojedynczego zarodkowania wykres ma ksztatt
schodkowy i mozna na nim wyr6zni¢ dwa etapy wzrastania $ciany krysztalu powtarzajace si¢ z okresem
odpowiadajacym przyrostowi o jedng warstwe:

1) oczekiwanie na pojawienie sie zarodka o rozmiarach wystarczajaco duzych aby nie ulegt rozpadowi; na tym
etapie wzrost Sciany krysztatu jest zatrzymany,

2) rozprzestrzenianie si¢ zarodka az do zapehienia catej dostepnej powierzchni; czas rozprzestrzeniania si¢ jest
zazwyczaj wyraznie krétszy od czasu oczekiwania na zarodek.

Przy wzroscie przez wielokrotne dwuwymiarowe zarodkowanie, wykres czasu wzrastania w funkcji przyrostu

liczby blokéw ma postaé ukosnej linii z losowymi zaburzeniami charakterystycznymi dla metody Monte Carlo.

Wykresy odpowiadajace wartosci granicznej S = fyy, przy ktorej zmienia si¢ mechanizm wzrostu, mozna

rozpozna¢ po wystepowaniu na nich schodkdéw o zaokraglonych krawedziach przy czym prawie pionowe

odcinki odpowiadajace oczekiwaniu na pojawienie si¢ zarodka wystepuja nie we wszystkich warstwach.

W przypadku $cian zawierajacych defekty (np. dyslokacje srubowe) wzrost warstwowy nastepuje przy
nizszych przesyceniach niz konieczne do utworzenia dwuwymiarowych zarodkéw. Program do symulacji
umozliwia wprowadzenie na powierzchni¢ §ciany krysztalu pojedynczego stopnia o wysokosci jednego bloku.
Brzegi tablicy opisujacej krysztat zostaly polaczone cyklicznie, w taki sposob, ze stopien osiggajacy krawedz
tablicy pojawia si¢ jednoczesnie na przeciwleglej krawedzi z przesunieciem o jedng warstwe do gory. Symulacja
prowadzona ten sposdb jest rOwnowazna symulacji z wieloma prostoliniowymi stopniami pozostajgcymi w statej
odleglosci y, od siebie. W prowadzonych symulacjach odleglos$é¢ y, miedzy stopniami jest réwna dlugosci
krawedzi tablicy i nie zalezy od przesycenia.

Wprowadzenie stopnia na powierzchnie $ciany krysztatu nie wyklucza wzrostu przez dwuwymiarowe
zarodkowanie. O tym, ktory z dwoch mechanizmoéw wzrostu jest dominujacy decydujg przede wszystkim
warto$ci parametrow « i 3 oraz dtugo$¢ boku tablicy wzdtuz ktérego przesuwa sie stopien. Charakterystyczne
warto$ci parametrow « i 3 (przy ustalonym rozmiarze tablicy), ktore odpowiadajg wspotistnieniu dwu
mechanizmow wzrostu dajacych podobny wktad do wypadkowej szybko$ci wzrostu, mozna oszacowac na
podstawie wykresu zaleznoS$ci $redniej szybko$ci wzrostu krysztatu (R lub r) od S. Kazdemu z mechanizmow
wzrostu odpowiada inny ksztatt zaleznosci R = f(/5).

Kolejnosé¢ czynnosci
1.  Uzgodni¢ z prowadzacym zajecia liczbe kierunkéw dyfuzji (4 albo 8), sposob liczenia szybko$ci wzrostu

(R ze wzoru (5) albo r - wzor (7)), rodzaj osrodka z ktorego odbywa sie wzrost krysztatu (para albo

roztwor) oraz stosunek $redniej dtugosci drogi dyfuzji do stalej sieci Xg/a, ktory bedzie niezmienna przez

caty czas wykonywania symulacji. Odczytaé z kartki (na stanowisku do symulacji) lub zapytaé
prowadzacego zajecia o nazwe katalogu na twardym dysku, w ktorym znajduje sie program i przyktadowe
pliki z parametrami symulacji.

2.  Zatozy¢ na twardym dysku nowy katalog i przekopiowa¢ do niego zawarto$¢ katalogu z programem do
przeprowadzania symulacji i plikami przyktadowych parametrow symulacji.

3. Oszacowanie krytycznej warto$ci parametru ¢ dla zmiany mechanizmu wzrostu z cigglego na warstwowy.

a.  Uruchomi¢ program SWK . EXE i zatladowa¢ do edytora arkusza parametrow plik PRZYKL1 . TXT. W tym
celu wystarczy wybra¢ odpowiedni plik w lewym panelu gléwnego ekranu programu i nacisngé¢ klawisz




Enter. Arkusz parametréw ma postac tabeli, w ktérej pojedynczy wiersz opisuje jedng symulacje. Kolejne
kolumny tabeli przeznaczone sg do wprowadzania danych okreslonego typu. Plik PRZYKL1 . TXT zawiera
tylko jeden wypetniony wiersz, ktory metoda kopiowania wierszy arkusza przez schowek i modyfikacji
zostanie rozbudowany, tak by uzyskac opis serii symulacji. Schowek wbudowany w program zapamigtuje
zawsze jedna pelna lini¢ z edytora parametrow. W celu uzyskania wigkszej ilosci informacji na temat
obstugi edytora nalezy nacisng¢ klawisz F1 gdy na ekranie widoczny jest edytor.

Sprawdzi¢ czy parametry uzgodnione z prowadzacym ¢wiczenia (tzn. liczba kierunkow dyfuzji, Srednia
dhugos¢ drogi dyfuzji Xg/a oraz rodzaj osrodka z ktorego odbywa si¢ wzrost krysztatu (para albo roztwor))

sg zgodne z parametrami odczytanymi z pliku PRZYKL1 . TXT. Jeéli nie, dokona¢ odpowiednich zmian. W
przypadku wzrostu z roztworu kolumna edytora parametrow o nazwie prawd. zjawisk powinna
zawierac stalg Binsbergen, dla wzrostu z par nalezy podac stata Gi 1Ben. Jesli kolumna edytora o
odpowiedniej nazwie nie jest widoczna na ekranie nalezy uzy¢ klawiszy kursora «— lub — w celu
poziomego przesunigcia arkusza wzgledem ekranu.

Skopiowa¢ pierwszy wiersz z edytora parametréw i dokona¢ modyfikacji tak by uzyska¢ arkusz
parametréw symulacji, w ktorym kolejne symulacje rdznig si¢ warto$cig parametru «. Informacje o
operacjach na wierszach edytora mozna wyswietli¢ naciskajgc klwisz F1 gdy na ekranie widoczny jest
edytor parametrow. Parametr & powinien zmienia¢ si¢ w zakresie od 2 do 5 z krokiem 0,5. Ponadto dla
a=451i a= 5 nalezy zwickszy¢ warto$¢ wspotczynnika f wprowadzajac np. = 0,15 dla o = 4,5 oraz

£ =0,25dla o= 5. Pozostawienie oryginalnej warto$ci £ = 0,1 moze uniemozliwi¢ obserwacje wzrostu
$ciany krysztatu dla a > 4,5 w czasie dostepnym podczas ¢wiczen. W pierwszej kolumnie edytora nalezy
wprowadzi¢ nie powtarzajace si¢ nazwy plikow, do ktérych zostang zapisane wyniki symulacji.
Umieszczenie w nazwach plikow warto$ci parametru o wlatwi dalsza pracg (np. plik 220.syYMdla a = 2;
A25.syYMdla @ =2,5; ...). Zapisa¢ arkusz parametrow symulacji do pliku pod nowa nazwa (np.
SERIA1.TXT) naciskajac klawisz F6.

Uruchomi¢ wykonywanie symulacji przez naci$ni¢cie klawisza F10. Obserwujac zmieniajacg si¢
powierzchnig¢ $ciany krysztalu, wyswietlang przez program na biezgco podczas trwania symulacji, podjac
probe wstepnego oszacowania wartosci krytycznej oy odpowiadajacej zmianie mechanizmu wzrostu z
cigglego na warstwowy. Podczas symulacji klawisz F4 przelacza sposob wyswietlania powierzchni.
Dostepny jest tryb wyswietlania 2D (ptaski), w ktorym stopnie szaro$ci symbolizuja lokalng wysokosé
powierzchni oraz tryb 3D (rzut trojwymiarowej powierzchni na ptaszczyzne). W trybie 3D klawisz F5
powoduje na przemian wy§wietlanie i ukrywanie ramki z informacja o podstawowych parametrach i
biezacym przyroscie liczby blokow. W celu uzyskania dodatkowych informacji o mozliwo$ciach zmian
sposobu wy$wietlania powierzchni nalezy nacisng¢ klawisz F1 podczas wykonywania symulacji, a po
przeczytaniu zamkng¢ okno z pomoca np. przez nacisniecie klawisza Esc.

Po zakonczeniu wykonywania serii symulacji mozna ponownie obejrzeé powierzchnie Sciany krysztatu,
zapisane w plikach o nazwach pobranych z pierwszej kolumny edytora parametrow symulacji. W tym celu
nalezy wybraé¢ w edytorze lini¢ opisujgca odpowiednig symulacje i nacisng¢ klawisz F8. Jesli edytor
parametréw zostal zamknigty (klawisze A1t +X) i widoczny jest glowny ekran programu, nalezy wybrac¢
odpowiedni plik i nacisnaé¢ klawisz Enter. W oknie z lewej strony ekranu pojawi si¢ spis wszystkich
danych zawartych w pliku zorganizowany w formie drzewa. Wybra¢ pozycje¢ ,,CO PRZYROST 3607
ponizej nazwy grupy ,,ZAPIS POWIERZCHNI” inacisnaé Enter — na ekranie pojawi si¢ rysunek
powierzchni $ciany krysztatu. Naciskanie klawisza PageDown powoduje wyswietlanie pozniejszych
zapisow powierzchni dokonanych w momentach gdy przyrost liczby blokow osiagat kolejne wielokrotnosci
liczby 360. Klawisz PageUp powoduje cofanie si¢ do wczesniejszych zapisdw powierzchni. Wiecej
informacji o klawiszach kontrolujacych wyswietlanie powierzchni mozna uzyska¢ po nacisnigciu klawisza
Fl.

Po wstgpnym oszacowaniu krytycznej wartosci parametru o powroci¢ do gtownego ekranu programu,
otworzy¢ ponownie plik zawierajacy arkusz parametrow symulacji, doda¢ w arkuszu kilka dodatkowych
linii opisujacych symulacje, w ktorych parametr « zmienia si¢ z niewielkim krokiem (np. 0,1 albo 0,2)
wokot oszacowanej wstgpnie wartosci oiy. Ponownie uruchomié¢ wykonywanie symulacji (klawisz F10) i
obserwujac powierzchnig krysztatu podja¢ probe dokladniejszego oszacowania wartosci oy, ewentualnie
przedzialu wartosci, w ktorym zawiera si¢ oy

Otworzy¢ plik z zapisem symulacji przeprowadzonej dla o = oy, w oknie spisu danych otworzy¢ pozycje
ZAPIS POWIERZCHNI/CO PRZYROST 360 i wybra¢ jeden z rysunkow powierzchni. Zapisa¢ rysunek
powierzchni do pliku w formacie BMP (klawisz ¥6) i zabra¢ plik ze soba na dyskietce. Jesli sprawozdanie
bedzie drukowane na drukarce czarno biatej nalezy przed zapisaniem rysunku ograniczy¢ liczbg kolorow



do dwoch. W tym celu trzeba otworzy¢ klawiszem F2 okno dialogowe ,,Kolory i wzorki”, z listy
rozwijanej o nazwie ,,1iczba kolordw” wybraé 2 i zamknaé okno wybierajac przycisk ,,0K”.
Wzrost przez pojedyncze i wielokrotne zarodkowanie, graniczna wartos¢ fqy parametru S.

Zatadowac¢ do edytora arkusza parametrow plik PRZYKL2 . TXT i sprawdzi¢ czy parametry uzgodnione z
prowadzacym ¢wiczenia (tzn. liczba kierunkow dyfuzji, rodzaj osrodka z ktérego odbywa si¢ wzrost
krysztatu (para albo roztwor) oraz $rednia dtugos¢ drogi dyfuzji Xs) sa zgodne z parametrami odczytanymi
z pliku PRZYKL2 . TXT. Jeéli nie, dokona¢ odpowiednich zmian.

Powieli¢ pierwsza lini¢ z edytora parametrow i dokona¢ modyfikacji tak by uzyskac arkusz parametrow
symulacji, w ktérym kolejne symulacje rdznig si¢ warto§cig wspotczynnika £. Wspodtczynnik ten powinien
zmienia¢ si¢ w zakresie od 0,40 do 0,20 z krokiem -0,02, tzn. symulacje powinny rozpocza¢ si¢ od
najwickszej wartosci. W pierwszej kolumnie edytora nalezy wprowadzi¢ nie powtarzajace si¢ nazwy
plikéw, do ktorych zostang zapisane wyniki symulacji. Umieszczenie w nazwach plikow wartosci
wspotczynnika S utatwi dalszg prace (np. plik B40.syMdla f=0,40; B38.symdla f=0,38; ...).
Uruchomi¢ wykonywanie symulacji przez nacisnigcie klawisza F10. Obserwujac powierzchnie¢ Sciany
krysztalu, wy$wietlang przez program na biezaco podczas trwania symulacji, podjac¢ probe wstepnego
oszacowania warto$ci granicznej Sy odpowiadajacej zmianie mechanizmu wzrostu z wielokrotnego
dwuwymiarowego zarodkowania na pojedyncze zarodkowanie. Po zakonczeniu wykonywania symulacji
przejrze¢ zapisy powierzchni zawarte w plikach z wynikami symulacji i dokonaé ewentualnej korekty
warto$ci granicznej fyr.

Oszacowaé ponownie warto$¢ graniczng ﬁgr wykorzystujac wykresy czasu wzrastania krysztatu w funkcji
przyrostu liczby blokdw. Sposdb interpretacji tych wykreséw zostat opisany wezesniej w rozdziale
,,Przebieg symulacji”. W celu wyswietlenia wykresu nalezy otworzy¢ plik z zapisem wynikoéw symulacji,
wybra¢ w oknie spisu danych pozycje CZAS WZROSTU/CO PRZYROST 60/zapis (gdzie znak ,,/”
oddziela pozycje na kolejnych poziomach drzewa) a nastepnie nacisnaé klawisz F4. Po wyswietleniu
wykresu warto nacisna¢ klawisz F2 aby doda¢ do wykresu pionowe linie symbolizujace zakonczenie
zapehiania kolejnych warstw blokow.

Otworzy¢ plik z zapisem wynikow symulacji przeprowadzonych dla = fiy, w oknie spisu danych wybra¢
pozycje CZAS WZROSTU/CO PRZYROST 60/zapis inacisngé klawisz Enter. Po prawej stronie
ekranu powinno ukaza¢ si¢ okno o nazwie ,,Przeglad zapisu wartos$ci” przedstawiajace
zalezno$¢ czasu wzrastania krysztalu od przyrostu liczby blokéw w postaci tabeli. Nacisng¢ klawisz Tab W
celu wybrania okna ,,Przeglad zapisu wartosci” izapisaé tabelg do pliku tekstowego (klawisz
F6). Powrdci¢ do gtownego ekranu programu (klawisz Esc), powtdrzy¢ czynnosci dla jednej wybranej
symulacji w ktorej obserwowano wzrost przez pojedyncze dwuwymiarowe zarodkowanie (S < ﬁgr) idla
jednej symulacji w ktorej wzrost odbywal si¢ przez wielokrotne zarodkowanie (8> fqyy). Pliki z zapisem
tabel nalezy zabraé na dyskietce poniewaz bedg potrzebne podczas opracowywania sprawozdania.

Wzrost przez dwuwymiarowe zarodkowanie i przesuwanie si¢ stopnia.

Zatadowa¢ do edytora arkusza parametréw plik PRZYKL3 . TXT i sprawdzi¢ czy parametry uzgodnione z
prowadzacym ¢wiczenia (tzn. liczba kierunkow dyfuzji, rodzaj osrodka z ktérego odbywa si¢ wzrost
krysztatu (para albo roztwor) oraz §rednia dlugo$é¢ drogi dyfuzji Xg) sa zgodne z parametrami odczytanymi
z pliku PRZYKL3. TXT. Jesli nie, dokona¢ odpowiednich zmian.

Wpisa¢ a = 5, powieli¢ pierwsza lini¢ z edytora parametrow i dokonaé¢ modyfikacji tak by uzyska¢ arkusz
parametrow symulacji, w ktorym kolejne symulacje r6znig si¢ wartoscig wspotczynnika S. Wspotczynnik
ten powinien zmienia¢ si¢ w zakresie od 0,50 do 0,05 z krokiem -0,05. W pierwszej kolumnie edytora
nalezy wprowadzi¢ nie powtarzajace si¢ nazwy plikéw, do ktérych zostang zapisane wyniki symulacji.
Umieszczenie w nazwach plikow warto§ci wspotczynnikow « i f utatwi odszukiwanie odpowiednich
plikow (np. plik C50 40.syMdlaa=5,0i=0,40;C60 35.5YMdlaa=6,0i=0,35). Zapisac
arkusz parametréow do pliku.

Uruchomi¢ wykonywanie symulacji przez naci$ni¢cie klawisza F1 0. Jesli na zajeciach brakuje czasu,
wykonywanie serii symulacji mozna przerwac¢ klawiszem Esc w momencie gdy rozpoczyna si¢ ostatnia,
najbardziej czasochtonna symulacja dla = 0,05.

W arkuszu parametrow zamieni¢ o = 5 na « = 6, a zakres zmian wspotczynnika £ ustali¢ od 0.80 do 0.10 z
krokiem -0.05 oraz zmodyfikowa¢ odpowiednio nazwy plikow. Ponownie uruchomi¢ wykonywanie
symulacji.

Uzgodni¢ z prowadzacym ¢wiczenia sposob wyznaczania szybko$ci wzrostu: R zdefiniowane wzorem (5)
albo r wedtug wzoru (7). Przygotowac¢ kartke z tabelg:




o i Ralbor

Otworzy¢ kolejno wszystkie pliki utworzone podczas wykonywania punktow Sc i 5d 1 wypetnié tabelg. W
celu odczytania szybkosci wzrostu R nalezy wybra¢ w oknie spisu danych pozycje KLASYCZNA
SZYBKOSC WZROSTU/CO 100 ZJAWISK/Srednia catkowita, nacisngé Enter i woknie
»Srednia catkowita” z prawej strony ekranu odczytaé liczbg o nazwie ,,$rednia”. Aby odczytaé
szybko$¢ wzrostu r nalezy wybra¢ w oknie spisu danych pozycje z1iczenia nacisngé Enter i w
prawym oknie pod tytutem ,,z1iczenia” odszukaé lini¢ ,,Przyrost/czas”. Jeéli linia ta nie jest od
razu widoczna nalezy przewing¢ zawartos¢ okna przy pomocy klawiszy kursora lub klawisza PageDown.

Opracowanie sprawozdania

1.

Na podstawie symulacji prowadzonych dla powierzchni bez defektéw, okresli¢ warto$¢ krytyczna oy,
parametru o oszacowana przez bezposrednia obserwacje powierzchni $ciany krysztalu i porownac ja z
warto$cig przewidywang przez modele blokowe Jacksona i Temkina. Zamie$ci¢ w sprawozdaniu wydruk
powierzchni $ciany krysztatu zarejestrowanej dla oy, = o Poda¢ warto$ci parametrow przy ktorych
Wyznaczono ¢y, (wspolczynnik S, X¢/a, liczba kierunkow dyfuzji, rozmiar tablicy i faza macierzysta —
roztwor albo para).

Wykona¢ trzy wykresy zaleznosci czasu wzrastania krysztatu od przyrostu liczby blokow. Jeden z nich
powinien odpowiada¢ wartos$ci granicznej parametru £ wyznaczonej podczas wykonywania punktu 4d z
rozdziatu ,,Kolejno$¢ czynnosci”, za§ dwa pozostate powinny odpowiada¢ wartosciom £ mniejszym i
wigkszym od warto$ci granicznej. Tabele z liczbami potrzebnymi do wykonania wykreséw zostaty zapisane
do plikéw podczas wykonywania punktu 4e z rozdziatu ,,Kolejno$é czynnosci”. Poréwnaé wartosci
graniczne ﬂgr wyznaczone przez bezposrednig obserwacj¢ powierzchni $ciany krysztatu i na podstawie
ksztaltu wykres6w zalezno$ci czasu wzrastania krysztatu od przyrostu liczby blokow.

Na podstawie symulacji przeprowadzonych dla $ciany z pojedynczym stopniem wykona¢ wykresy zaleznosci
szybkosci wzrostu R albo r (zgodnie ze wskazaniami prowadzacego ¢wiczenia) od wartosci £ dla dwoch
réznych wartosci parametru . Odczyta¢ z wykresu charakterystyczne wartos$ci wspotczynnika £ dla ktorych
dwuwymiarowe zarodkowanie i wzrost przez przesuwanie si¢ stopnia daja rowny wklad do wypadkowej
wartosci szybkosci wzrostu. Pordwna¢ warto$ci charakterystyczne wspotczynnika £ odpowiadajace réznym
warto$ciom parametru c.

05R

asymptota 0> R
p

Rys. 3. Metoda okreslania granicznej wartosci £ dla wspolistnienia wzrostu przez przesuwanie si¢ stopnia ze
wzrostem przez dwuwymiarowej zarodkowanie.

4. Podsumowanie i dyskusja wynikow. Jesli warto$¢ krytyczna ¢, 0Szacowana na podstawie symulacji

komputerowych jest niezgodna z wartoscig przewidywang przez modele blokowe Jacksona i Temkina podjaé
probe wskazania przyczyny niezgodnos$ci. Porownac ksztalt wykresu zaleznosci R od g dla symulacji z
pojedynczym stopniem z przewidywaniami teoretycznymi i wskaza¢ ewentualne roznice.



Pytania

1.  Mechanizmy wzrostu krysztalow, zaleznos$ci szybkosci wzrostu krysztatu R od przesycenia roztworu o
przewidywane przez modele B+S, pojedynczego zarodkowania i teori¢ BCF.

2. Pojecie krytycznego rozmiaru zarodka dwuwymiarowego.

3. Definicje wspdtczynnika Temkina «, wspotczynnika £, przesycenia wzglednego oi roznicy potencjatéw
chemicznych.

4. Podstawowe zatozenia modeli blokowych Jacksona i Temkina.

5. Tetragonalny uktad krystalograficzny.
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