Temat 26. Komputerowe symulacje wzrostu krysztatow metod g
Monte Carlo

26.1. Idea Metody Monte Carlo

W metodzie Monte Carlo (MC) decyzje dotyce przebiegu symulacji zapagl@ja podstawie
wartasci liczbowych otrzymanych z generatora liczb (pseudo)losowych. Méfdtigest stosowana
gtéwnie do modelowania procesow zbytzziaych, by mana byto przewidzié wyniki w sposob
analityczny, np.:

- symulacje zderZewysokoenergetycznych gtek z jdrem atomowym,
- obliczanie catek oznaczonych z funkcji o nieznanych funkcjach pierwotnych,
- symulacje ruchu samochodowego wylu miescie.

Przyktad - liczbat jako poleS okregu 0 promieniu 1
Losujemy wspohedne punktow X, y) przy wyciu generatora o rozktadzie rownomiernym i
zakresie 0...1.
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Rys. 26.1. Przyktadowy wynik losowania dig=9.

Doktadnd@¢ wyznaczenia wartgi Ttrosnie ze wzrostem liczby losowvaN.

26.2. Generatory liczb losowych
1). Generatory programowe

W bibliotekach standardowych dostarczanych ezylkami programowania najexie]
dostpne g generatory multiplikatywno-addytywne obliczeg kolejry wartas¢ pseudolosowx na
podstawie poprzednigj-; wedtug wzoru

X = (@x-1 +b) modm, (26.1)

gdziea, b i ms3 odpowiednio dobranymi statymi. Statgest wybierana jako da liczba pierwsza.

Przyktadowo, generator liczb pseudolosowych catkowitych z przedziatu 8-1)2
dostarczany jako funkcja rand() w bibliotece standardowej kompilaBmdand C++ 5.02
wykonuje nasipujace dziatania:

¥ =(2269547%_ +1)mod2%?,

RND = (x /2*%)mod2®,
gdzieRND s3 wynikami zwracanymi przez funkcjand().

(26.2)
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2). Generatory sperowe

generator .
S7UMU przetwornik —
: —> analogowo-cyfrowy [~ liczb
biatego _ , 1ICZDYy
bity losowe
najmniej
znacace

Rys. 26.2. Schemat blokowy typowego sptawego generatora liczb losowych.

26.3. Symulacje wzrostu krysztatéw - skala zadania i typowe zato zenia

Przeprowadzenie symulacji 3D wzrostu krysztatu o makroskopowych nahialnp.
szégcian 1 mmx 1 mm x 1 mm) obejmujcej pelny czas wzrostu przekracza AneoscCi
dostpnych obecnie komputerdw.

W krysztale NaCl:

» Odlegta¢ miedzy najbliszymi atomami
2,8-10"m

* Liczba atoméw w krysztale 1 mm1l mmx 1 mm
(1 mm/2,8-10°m)*=4,5-10"°

* Liczba atomoOw na powierzchétiany 1 mmx 1 mm
(1 mm/2,8-10°my=1,3-10"*

Typowy komputer osobisty:
e Szybkac¢ procesora (na 1 rdiag

3-10 cykli/s - ok. 10 zjawisk/s= 9-10° zjawisk/dzig
* Pamgc¢ operacyjna

8 GB=8-10°B

W celu umaliwienia przeprowadzenia pierwszych symulacji na przetomie lat 60-tychyicFrOXX

wieku przygto szereg zalaen upraszczagcych przebieg symulacji [1,2]:

1. ldentyczne jednostki-molekuty fazy statej maggpjmowad miejsca tylko w wztach idealnej
prymitywnej sieci regularnej lub tetragonalnej (model blokowy).

2. Kazda jednostka przestrzeni najedo fazy statej dng. solid) albo fazy ciekiej/gazowepig.
fluid), tzn. nie ma miejsc pustych ani miejscégalniego typu.

3. Rozpatrywana jest powierzchnia tylko jedé@any krysztatu, zwykle o wskaikach (001).

4. Pod kadym blokiem statym znajduje ¢sblok staly. Zataenie to znane jest jako SOS&n(.
»solid on solid”). W konsekwencji wypetnienie dwdch kolejnych warstakbmi statymi musi
spetnia nierownac¢:

Chi1=C,, (26.3)
gdzie C, = Nis/N; Nys — liczba blokéw statych wn-tej warstwie,N — statla liczba wszystkich
blokéw w jednej warstwie.

Ponadto izolowany blok catkowicie otoczony cigecee mae nalee¢ do krysztatu; nie stez
mozliwe nawisy blokéw statych.
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bloki nie naleace
do krysztatu

nawisy

niedozwolone inkluzje

niedozwolone

Rys. 26.3. Konsekwencje

(0,0:1) zalazenia SOS.

5. Zaktada si cykliczne padczenie przeciwlegtych krasezi sciany krysztatu (brak brzegéw), tzn.
Xl = X1, Ymel =X, (26.4)
gdzieM jest dtugdcia boku tablicy opisujcej staréciany krysztatu.

6. Uwzgkdnia s¢ wytacznie oddziatywania mdzy najblizszymi gisiadami.

energia wigzania kowalencyjnego: E ~%

najblizsi gysiedzi

V2 a E-a
ta naskpni najpHSi
—— E~a/ZI Rys. 26.4. Zanik energii wizania
2a jednostek wzrostu ze wzrostem ich
[ odlegiaci na przyktadzie wizania
~a kowalencyjnego.

7. Na powierzchni krysztatu me@gachodzi trzy rodzaje zjawisk:
a) kreacja - przylgczenie jednostki wzrostu do powierzchni krysztatu,
b) anihilacja - odiczenie jednostki wzrostu z powierzchni krysztatu,
c) dyfuzja powierzchniowa - symulowana jako przesygcie bloku na jedm z pozycji

sasiednich.

26.4. Czestotliwo $¢ zachodzenia kreacji i anihilacji
Czestotliwos¢ zachodzenia procesw zwigzanego z pokonywaniem bariery energii jest

opisana rownaniem Arrheniusa:
Ea
v, = voexp{ ” TJ’ dlag, >0, (26.5)

B
Vo, dlag, <0.

gdzie:
Vo - czestotliwos¢ prob zajcia zjawiska,
Es - energia aktywacji procesu relaksacyjnego p¥teczk],

ksT —s$rednia energia drgeermicznych,
T - temperatura [K].

Wedtug Gilmera i Bennemy [1,2] podczas wzrostu krysztatu z parywystpuje bariera
energetyczna dla kreacji, zatemestotliwos¢ kreacji nie zalgy od konfiguracji powierzchni w
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miejscu przydczenia bloku do krysztatu (rys. 26.5). Wraz ze wzrostemmicy potencjatow
chemicznychAu = s — Us fazy gazowej oraz fazy statejsroe natomiast liczba jednostek wzrostu

zderzajcych sé z powierzchnj, zatem cazstotliwosé¢ kreacji k'™ jednostek w miejscu, gdzie liczba
sgsiaddéw bocznych jest rownavynosi

ky =k =k =k3 =kj =k ~eM/KT =P (26.6)
gdzief jest wspotczynnikiem chropowacenia kinetycznego zdefiniowanymswiegev temacie 25
podczas omawiania termodynamicznego modelu Jacksona

_ Mt ~Hs
- , 26.7
P KgT (26.7)

gdzie: s — potencjat chemiczny fazy ciektej/gazowang.fluid),
Hs — potencjaty chemiczne fazy statepg.solid).

Istnienie bariery energetycznej dla anihilacji wynika z pre@nia wiazan typu solid-solid o
energii s na jedno wizanie oraz z rnicy potencjatdw chemicznych fazy statej i pary.
Czestotliwos¢ anihilacji ki bloku majcego i najblizszych gsiadéw bocznych wzgtlem

czestotliwosci kreacji ki mazna wyrazt wzorem [1]

K /K :ex{% @-) —B] (26.8)
gdziea jest wspoétczynnikiem Temkina zdefiniowanym waziej w temacie 25
40 1
a=——, P=Z(D.+Dy )-D, 26.9
kBT 2( SS ff ) sf ( )

gdzie @ oznaczasredng zmiare energii na jedno weanie gdy wymieniany jest blok z obszaru
catkowicie stalego z blokiem z obszaru calkowicie gazowego/gekied ®.s Py, D 3
negatywnymi energiami wkania blokow odpowiednio solid-solid, fluid-fluid, solid-fluid. W
przypadku wzrostu z pary istotna jest tylko enefia

Ze wzgkdu na przycie zataenia SOS (solid on solid) istnienigsgada leacego poniej
bloku statego przy granicy faz jest zagwarantowane wddjasytuacji i gsiad ten nie jest
uwzgkdniany w indeksachsymboli k™ i k" .

kreacje anihilacje

potencjat L . .

jednakowo cgsto
- brak bariery
energetycznej

czesto
rzadko
- wysoka bariera

Hs

Rys. 26.5. Bariery energetyczne dla zjawisk elementarnych przy ssEdrysztatu z pary.
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Wedtug Binsbergena [3] zachodzenie zjawisk w roztworze jest utrudrzom®wodu
wystepowania lepkéci, z ktor zwigzana jest energia swobodA&, aktywacji przeptywu lepkiego
lub rotacji bloku (rys. 26.6). Catkowita energia aktywacji dla gci@jod pewnego stanu o energii
swobodne/AG;-; do stanu o energhG; wynosi

_ 1
Ea =AG, +1(AG; -AG ), (26.10)

gdzie energi\G;-; oraz AG; wynikaja z rozwaan nad wazaniami zrywanymi oraz tworzonymi
(rys. 26.7).

AG

1T

j-1 j 1 [

Rys. 26.6. Energia swobodniatej konfiguracji w przypadku wzrostu krysztatu z roztworu [3].

Czestotliwosci kreaciji i anihilacji w miejscu przy granicy faz otoczonpnaezi sasiadéw bocznych
mozna wyrazé wzorami (wzory pochodize z [3] w zmienionym zapisie wg. [1]):

k' = f, @exp{—%(z—m%] (26.11)
- an_\_B
k™= f, @x;{z(z i) 2}. (26.12)

Wyraz f; mazna interpretowé jako liczly prob zajcia zjawiska w jednostce czasu zwary z
energy swobodn aktywacji przeptywu lepkiegaG,

AG
f, LI s B (26.13)
h kT
1) Przed kreagj 2) Po kreacji

® @,

5 nowych
Wwigzah
ciekte-ciekte

energia aktywacji
u lepkiego

zerwanie 10
wigzah
state-ciekte

5 nowych
Wwigzan
state-stale

Rys. 26.7. Bariera energetyczna dla kreacji przy wzie krysztatu z roztworu.
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26.5. Dyfuzja powierzchniowa

W modelu Gilmera i Bennemy dyfuzja powierzchniowa jest realana jako zigenie
anihilacji z kreacj na jednej z 4-echasiednich pozycji. Cgstotliwos¢ dyfuzji k; z miejsca
otoczonego przeizsgsiadow do miejsca mgiegoj sasiadow bocznych nmima wiec wyraze [1]

ki =rk kj, (26.14)
gdzier jest stad 0 wymiarze czasu, ktgmaozna obliczy wykorzystugc rownanie dyfuzji Einsteina
2
D=2, (26.15)

T
gdzie: a — stata sieci krystalicznePg — stata dyfuzji powierzchnioweft = 1kgo jest srednim

czasem miedzy przeskokami dyfuzji powierzchniowej po gtadkiej @aehni. Srednia droga
dyfuzji powierzchnioweXs wynosi

Xs=+/DgTe (26.16)

gdzie 1. = 1ky jest srednim czasenxycia jednostki na gtadkiej powierzchni. Po podstawieniu
i =) =0 do (26.14) i wykorzystaniu zgzkow (26.15) i (26.16) otrzymujemy

2
(= Koo =i(§j (26.17)

a

Zwiazki (26.14)-(26.17) obowruja dla dowolnych wzorow opisagych czstotliwosci k; oraz
kj+, w tym take dla wzoréw (26.11) i (26.12) dotyzzxch wzrostu z roztworu. Mma wicC
uzupeiné model Binsbergena [3], ktéry w swej oryginalnej postaci nie wudnit zjawiska
dyfuzji powierzchniowej.

26.6. Algorytmy symulacji

Spotykane w literaturze algorytmy komputerowych symulacji wardsysztatow metogl
Monte Carlo mana podziek na trzy grupy:
1) Algorytmy bez pustych losovia w ktorym decyzje o zdarzeniach wybranych do realizaciji
podejmowane g przez porownania liczb (pseudo)losowych z przedziatami o szsmiakb
zmieniagcych se odpowiednio do zmian stanu powierzchni krysztatu [4].
2) Algorytmy z pustymi losowaniamiv ktérym wybér zdarzenia odbywacgprzez poréwnanie
wylosowanych liczb z przedziatami o ustalonych szefolkah, natomiast dostosowanie rozktadu
prawdopodobigstwa realizowanych zdanzelo biezacego stanu powierzchni krysztatu uzyskuge si
dzicki dodatkowej decyzji czy wybranezajawisko zostanie zrealizowane [1].
3) Algorytm ,waiting list” — zdarzenia wylosowane dla wszystkich ztiveych miejsc na
powierzchni krysztatu umieszczae sna liscie uporadkowanej wg. wylosowanych czaséw ich
zajcia. Po realizacji zdarzenia pierwszego jest ono usuwandyzilissowane ponownie dla
pozniejszej chwili czasu. Ponadto wszystkie inne zdarzeniarmlenusz by¢ usungte z listy i
wylosowane ponownie z uwzglnienie zmian stanu powierzchni. Algorytm ,waiting list” nie
bedzie szerzej omawiany w niniejszym skrypcie.

W algorytmie bez pustych losowa(rys. 26.8) wykorzystuje sitablicc przechowujca
czestotliwaosci k... ky wszelkich maliwych proceséw dla wszystkich dozwolonych miejsc.
Przyktadowo w modelu Gilmera i Bennemy w wybranym miejsawpowierzchni krysztatu nie
zaj¢ szeéé réznych proceséw: kreacja, anihilacja oraz dyfuzje powierzchniowezterech
kierunkach. Tak wic dla krysztalu o wymiarach 100100 jednostek wzrostu konieczne jest
przechowywanie 60000 egtotliwosci. Po zrealizowaniu jednego procesu trzeba zaktualizowa
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czestotliwosci ki dla kilkudzies¢ciu procesow zwizanych z danym miejscem i miejscami
sgsiednimi oraz zaktualizowasune K. Uzyskanie diej wydajngci programu wymaga starannego
wyboru takiej struktury danych, ktora gwarantuje optymalny kompromigdzy szybkdcia
aktualizacji i szybkécig wyszukiwania danych.

Wybor zdarzenia
RND |

o L[ T [1K

K, K, Ky - K,

Wykonaj wybrane zjawiskd

4
Aktualizuj czstotliwosci k >

Rys. 26.8. Ogolny algorytm symulacji metgdMonte Carlo bez pustych losoivaW praktyce
podejmowanie decyzji (oznaczone tutaj jako jeden krok)enty¢ rozdzielone na kilka etapdw.

W algorytmie z pustymi losowaniami (rys. 26.9) o wyborze zjawisiazji, kreacji albo
anihilacji decyduje poréwnanie liczby losowej z przedziatu 1'9m.x z przedziatami o stalych
szerokdciach [1]:

(ku )max
L 1Y s (26.18)
706 e (6 D+ K v

(k) ma
L 1Y (26.19)
0 man (5 Dma + (K
Ly = (5 ) max 1Y - (26.20)

(kl )max+(k| )max+(ku)max
Na kolejnym etapie symulacji zapada decyzja czy wylosowad&rzenie moe zafc. W
odpowiednim przedzialep, Lk alboL wydzielany jest podprzedziat o diugdLp jj, Laj albo
Lk i albo proporcjonalnej do ggtotliwosci zachodzenia zjawiska w wylosowanym miejscu
Lo i B T T (26.21)
U (ku )max o (ki+)max “ A (ki_)max A

Jeili liczba losowa trafi w ten podprzedziat, to powehnia symulowanego krysztatu jest
odpowiednio modyfikowana; §& nie - od razu rozpoczynagsnowy cykl symulaciji.

Ze wzgkdu na prost implementag tego algorytmu jego wydajdd@ maze by
konkurencyjna przy niezbyt dych wart@ciach parametra. Liczba wygenerowanych zjawisk w
poréwnaniu do liczby losowiamaleje jednak szybko ze wzrostem wécta.
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losowanie pozycji na powierzchni krysztah

!

qyfuz]a_ wygenerowanie liczby losowej o
powierzchniowa | RNDi wybér rodzaju zjawiska | @nihilacja
l 0 LD LK LA IYmax
losowanie kierunku RND T
dyfuzji z rownomiernym
rozktadem prawd. kreacja
v
I, = liczby sisiadow i = liczba asiadéw i = liczba gsiadéw
dyfundupcego bloku na bloku cieklego w bloku statego w
_mC;erclu pocgtkowym miejscu kreacji miejscu anihilacji
i docelowym v = £
X g 3 z
7] v v 0
czy dyfuzja zajdzie? _I czy kreacja zajdzie? —I czy anihilacja zajdzie? _I
0| Lpj L e 0Ly, L i 0Ly, L, e
N RND MRND -1, MNRND-Lp —Ly
tak y tak tak
»| wykonanie odpowiednichle
modyfikacji powierzchni start
t

Rys. 26.9. Algorytm symulacji wzrostu krysztatow wedtug Gilmera i Bennemy [1].

26.7. Szybko $é i czas wzrostu sciany krysztatu

W modelu Gilmera i Bennemy szyhi¢owzrostusciany krysztatu zostata zdefiniowana [1,2]
przy wykorzystaniu rénicy strumienia jednostek prayizanych do krysztatl ™ i strumienia
jednostek anihilucychl ™

=%(| fo1), (26.22)
gdzie: d - wysokda¢ jednej warstwy blokow,
N - liczba blokéw w warstwie.

Strumieniel *, 1 ~ oblicza s¢ jako sumy czstotliwosci kreacji i anihilacji we wszystkich miejscach
na powierzchni krysztatu

4

1" =>k"'N", (26.23)
i=0
4

17 =>"k N, (26.24)
i=0

gdzie: NiF - liczba blokéw ciektych przy granicy faz maychi sgsiadow,

Nis - liczba blokéw statych na powierzchni krysztatu gogichi sgsiadow.

117



Poniewa szybkadé¢ chwilowg R (26.22) cechuje bardzo #y rozrzut wartéci, konieczne jest
usrednienie szybk&i probkowanych co pewien staty, niewielki okres czasu. W modelue@lin
Bennemy czas w uktadzie krysztatu nie zostat jednak zdefiniowainywane g tylko przyblzone
miary czasu takie jak: liczba wylosowanych zdardezba kreacji albo liczba powtonzeytdéwnej
petli algorytmu z pustymi losowaniami.Aywanie takich miar czasu me prowadzt do znacznego
btedu systematycznegwedniej szybkéci.

Algorytm bez pustych losowiadaje maliwos¢ prostego zdefiniowania czadu, pomkdzy
n-tym i nas¢pnym zdarzeniem przy wykorzystaniu sukfn) wszystkich maliwych procesow [4]

1
At =——. 26.25
"KM ( )
Czast uptywapcy w uktadzie krysztatu jest sunezasow czstkowych
t=> At,. (26.26)
n
Sredni szybkaé wzrostusciany krysztatu mena policzy jako
r=daN (26.27)
tN

gdzieAN jest przyrostem liczby blokéw statych w czassie

26.8. Wyniki symulacji MC

Wyniki symulacji MC pokazuj ze wart@¢ parametrun zdefiniowanego wzorem (26.9) ma
bardzo silny ptyw na obserwowany mechanizm wzrdstany krysztatu (rys. 26.10-26.12). Przy
niskich wartdciach a na powierzchniciany rosnacego krysztatu nie obserwujegsivyraznego
uporzdkowania blokéw o dalekim zaggju (rys. 26.10). Przy dych wartgciacha wzrostsciany
nie zawieragjcej zadnych defektow mi@ odbywé sic tylko przez powstawianie i wzrost
dwuwymiarowych zarodkéw (rys. 26.12). Pkmgpwy mechanizm wzrostu obserwujee silla
a = 3,2, przy czym wptyw drugiego paramefBu(26.7) na mechanizm wzrostu okazuje siato
istotny.

Dwuwymiarowe zarodki powstajna powierzchnisciany w wyniku losowych fluktuaciji
jednostek wzrostu, przy czym wraz ze wzrostem wartparametrua rosnie krytyczny promig
zarodka odpowiadagy prawdopodobigstwu 0,5,ze zarodek nie rozpadniegsibedzie rosné¢ az
do wypetnienia catej wolnej przestrzeni w danejstiare blokow. Rozmiar tablicy opisigej stan
sciany krysztatu w pamci komputera powinien ldyznacaco wigkszy od krytycznego rozmiaru
zarodkow. Zastosowanie zbyt matej tablicy wgeakniu z cyklicznymi warunkami brzegowymi
powoduje,ze zarodki zrastajsic same ze sa@bzanim o0signg rozmiar krytyczny, co prowadzi do
otrzymania niefizycznych wynikéw symulaciji (rys..28).
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[ i
Rys. 26.11. Wzrostsciany (001) z roztworu dla = 3,2; B = 0,10; Xs = 1a; tablica 50 x 50.
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Rys. 26.12. Wzrostsciany (001) z roztworu dle = 5,0;3 = 0,35;XS = 1a; tablica 50 x 50.
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Rys. 26.13. Wplyw dtugaci boku tablicy opisujcej sciare (001) krysztalu na otrzyman

bezwymiarow szybkad¢ wzrostusciany r' =r/(d-f)) dla a =6,0; Xs = la; wzrost z roztworu;
powierzchnia bez defektéw [4].

Symulacje MC daj mazliwos¢ uwzgkdnienia defektow struktury krysztatu poprzez
specjalny sposob liczenia bocznyddsiadoéw blokow w wybranych lokalizacjach z dodatkowym
uskokiem at1 w kierunku normalnym déciany krysztatu. Wprowadzenie takiego uskoku tylko na
wybranym odcinku na powierzchriiciany krysztatu odpowiada zespotowi dwdch dyslokacii
spiralnych padczonych prostoliniowym stopniem, ktory nazywany jesidiem Franka-Reada.
Przy odpowiednio diwych wartgciach parametrut wokét dyslokacji narastajspiralne stopnie
(rys. 26.14). Maliwe jest znalezienie takich kombinacji parametr@w 3, przy ktérych znaczenie
ma wkcej niz jeden mechanizm wzrostu, np. wzrost spirali wokot dyslokacji oraz gmiavowe
zarodkowanie (rys. 26.15). Mikrostruktura powierzchni przewidywana pseaulacje MC
znajduje potwierdzenie w obserwacjach krysztatdow pod mikroskopem sit atomowgcBgry6).

a) a=7,0;=0,5; X=0, b) 0 =9,0; 3=0,9; Xs=0.
Rys. 26.14. Wzrost sciany (001) z roztworu, tablica 250 x 250, powierzchnia zrédtem
Franka-Reada. Wzrostiany odbywa si przez wzrost spirali wokét dyslokaciji.
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a) a=55;p=0,3 X=0, b) a=7,0;B=1,0 X=0.

Rys. 26.15. Wzrost sciany (001) z roztworu, tablica 250 x 250, powierzchnia zeédtem
Franka-Reada. Do wzrostgiany przyczynia i zarOwno wzrost spirali wokoét dyslokacji, jak i
dwuwymiarowe zarodkowanie.

: § o s R M 5 s
a) Spirala wokoét dyslokacji oraz zarodki 2D.  b) Wzrost przez dwuwymiarowe zarodkowanie.
Rys. 26.16. Sciana rospcego krysztatu pod mikroskopem AFM (atomic force microscope —
mikroskop sit atomowych)Zrodto: K. Maiwa, M. Plomp, W.J.P. van Enckevort, P. Bennema,
~AFM obserwation of barium nitrate {111} and {100} faces: spiral growtid awo-dimensional
nucleation growth”, J. Crystal Growth, vol. 186 (1998), str. 214-223.

W przypadku cigtego mechanizmu wzrosticiany krysztatu (niskie warfci a) szybkdé
wzrostusciany ragnie niemal liniowo ze wzrostem paramefyrys. 26.17.a). Zwjzek parametr(s
z przesyceniem roztworu lub pary podano womg we wzorze (25.4). Zeli na powierzchni
rosmgcego krysztatu nie wygbuja zadne defekty sieci krystalicznej, to dla odpowiedniaydh
wartasci a mazliwy jest tylko wzrost przez dwuwymiarowe zarodkowanie, ptzym wzrost ten
obserwowany jest dopiero po przekroczeniu pewnej granicznejseigotaesycenia (rys. 26.17.b).

Obecnd¢ stopni na powierzchriiciany krysztatu, np. spiralnych stopni naragtggh wokot
dyslokacji srubowej, umaliwia wzrost scian krysztatu take przy matych przesyceniach. Wzrost
przez przemieszczaniegstopni odpowiada liniowej zateosci szybkdaci wzrostur' od 3 na rys.
26.18. Przy diych wartgciach B zaleznos¢ ta staje s silnie nieliniowa, co oznaczaze
dominugcym mechanizmem wzrostu staje dwuwymiarowe zarodkowanie.
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a). Chgly mechanizm wzrostu. b). Warstwowy mechanizm wzrostu.
Rys. 26.17. Wplyw parametr(3 na bezwymiarow szybka¢ wzrostur' =r/(d-f;) sciany (001) bez
defektéw opisanej tabkc60 x 60, Xs = 1a, wzrost z roztworu.
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Rys. 26.18. Wplyw parametru3 na bezwymiarow szybka¢ wzrostur' =r/(d-f;)) sciany (001) z
pojedynczym prostym stopniem, tablica*60, Xs = 1a, wzrost z roztworuSciarg z pojedynczym
prostym stopniem nmima rozwaa¢ jako maty wycinekiciany ze spiral wokét dyslokaciji w duej
odlegtcci od osi dyslokacii.

Przedstawiony powjej prosty model symulacji wzrostu jednggiany krysztatu metag
Monte Carlo zostat opracowany na pgtkn lat 70-tych XX wieku. Model ten w pgaiejszych
latach wykorzystywano wielokrotnie jako podstawlo budowy bardziej zimnych modeli
uwzgkdniagcych medzy innymi:

» krysztaty wielosktadnikowe,

» wzrost limitowany dyfuzj objetosciows,

» zastosowanie fraktali do opisu ksztattu krysztatow,

» oddziatywania kolejnychasiadow,

» domieszki blokujce wzrost,

» uktady krystalograficzne innemnregularny i tetragonalny.

Obecnie w literaturze wegt brakuje prac pavieconych symulacjom Monte Carlo bez
zalazenia SOS, ktore powinny urdiwi ¢ przeprowadzenie symulacji w petnie trojwymiarowych.
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26.9. Czy podej scia kinetyczne i termodynamiczneis g rownowa zne?

Modele blokowe granicy krysztal-faza macierzysta, ktGgezsane z literatury, mma
podzielt na dwie grupy:
» modele termodynamiczne, w ktérych badane jest minimum energii swobodnej (lub funkcji
Gibbsa). Najbardziej znane z literatusyrsodele Jacksona i Temkina (omowione w temacie 3).
» modele kinetyczne, gdzie rozwaana jest sekwencja elementarnych zjawisk zaciuydh
kolejno na powierzchni krysztatu. Obecnie istniejgaodmian modeli kinetycznych, ktorg s
wykorzystywane gtéwnie jako podstawa do przeprowadzania symulacji gnidtmtte Carlo.

Obie grupy modeli prowadzlo przewidywania dwoch odmiennych warunkéw wzrostu krysztatu:
1) wzrost cagly (ang. continuous growjh
2) wzrost warstwowygng. layer growth

Symulacje MC oraz modele termodynamiczne prowagadnak do wyranie odmiennych

przewidywa w zakresie warunkow prowagtz’ch do okrélonego mechanizmu wzrostu

(rys. 26.19). Sformutowanie jednoznacznego wniosku o0 przyczynach tych amXoie jest

utrudnione z powodu naktadanig przyczyn co najmniej dwéch fundamentalnychnio:

» odmienne podégia termodynamiczne i kinetyczne,

* przyblizenie Bragga-Williamsa (25.9)zywane w modelach termodynamicznych albo tablica
przechowujca informac} o uporadkowaniu blokow dalekiego zggiu w symulacjach MC.

— model
Temkina

— Monte
Carlo

01 +

0,01 +

G,

Rys. 26.19. Porownanie przewidywanego wptywu parametmw 3 na mechanizm wzrostu
sciany krysztatu (001) wedtug termodynamicznego modelu Temkina ordimgveymulaciji Monte
Carlo. Przewidywania symulacji MG ardzo zblione dla przypadkéw wzrostu z pary oraz z
roztworu.
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