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Modelowanie struktury mikrokrysztalow metodg symulowanego
wyzarzania

Teoria

Potencjal Lennarda—Jonesa uwzgledniajacy wylacznie oddzialywanie dwuciatowe staje si¢
niewystarczajacy do modelowania uktadow o innej strukturze niz heksagonalna (w 2D) oraz
regularnej FCC (w 3D).

W modelowaniu innych struktur trzeba wigc uwzglednia¢ oddziatywania wielociatowe.
Istnieje cata gama wieloczastkowych i na ogoét poétempirycznych potencjaléw dostosowanych
do modelowania wihasciwosci roznych materiatow [1]. Do symulacji uktadéw ztozonych
z pierwiastkow metali alkalicznych i ziem rzadkich, samoistnych potprzewodnikéw, metali
przejsciowych, miedziowcow 1 lantanowcow uzywa si¢ miedzy innymi grupy potencjatow
Murrella—Mottrama [2].

Energia potencjalna V' oddzialywan migdzyatomowych obcigta do sktadowych dwu-
1 tréjczastkowych ma postaé:
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Cztony dwuczastkowe dane sa poprzez funkcje:
Vij(Z) =-D-(1+a,p;)-exp(=a,p;) , (2)

gdzie pj=(rj—re)/re, rij jest odlegloscia migdzy i-ta i j-ta czastka, D jest parametrem
skalujacym energig, r. jest odleglo$cia pary czastek minimalizujaca warto$¢ (2), zas a;
determinuje ,,twardo$¢" oddziatywania.

Trojcialowa czg$¢ energii potencjalnej (1) dana jest formuta:
V”.(,f)=D-P(Q1,Q2,Q3)-F(a3,Ql), 3)
gdzie wspotrzedne (Q1, 0>, Os) definiowane sa poprzez uktad rownan:
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za$ wielomian P i funkcja thumiaca F definiowane sa jako:
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F(ay,0)) =1/ cosh(a;0,) . (6)
Potempirycznos¢ wzoru (1) manifestuje si¢ w doborze parametréw potencjatu
dopasowujacych wyniki symulacji do znanych z doswiadczenia energii powierzchniowej,
energii tworzenia wakansji w sieci, wartosci statej sieciowej, stalej sprezystosci czy czestosci
fononowych.

Przyktadowo dla atomow miedzi, srebra i zlota wartosci tych parametréw dobrane przez Coxa
et al. [3] wynosza:



parametr Cu Ag Au

ay 7 7 9
as 9 9 10
D [eV] 0,888 0,722 1,0912
Te [A] 2,448 2,799 2,7725
Co 0,202 0,204 0,2794
c —0,111 -0,258 -0,2770
c2 4,990 6,027 5,3532
c3 -1,369 1,262 -2,4844
C4 0,469 0,442 5,4158
Cs -2,630 5,127 —11,0954
Co 1,202 2,341 5,9364

Metoda numeryczna

Do wyznaczenia konfiguracji kilku atoméw wspotoddziatywujacych potencjatem (1)
postuzymy si¢ metoda symulowanego wyzarzania [4, 5].

Na poczatku symulacji utwérzmy pseduosferyczny klaster N atoméw roztozonych
wewnatrz sfery o promieniu oc N tak, aby odlegto$¢ miedzy dwoma dowolnymi atomami
byta wigksza niz 0,7 . i jednocze$nie kazdy atom mial przynajmniej jednego sasiada
w odleglos$ci mniejszej niz 1,3 7.

Metoda symulowanego wyzarzania wymaga losowej zmiany potozen atomow: nowe
potozenie atomu losujemy wewnatrz sfery o promieniu d, wokot jego starego potozenia.

Po kazdym losowym przeniesieniu pojedynczego atomu zgodnie ze schematem
Metropolisa [4, 5] sprawdzamy czy zaproponowana konfiguracja atoméw daje zmniejszenie
catkowitej energii potencjalnej uktadu (1):

e jesli tak, to akceptujemy t¢ konfiguracjg,

e w przeciwnym wypadku, taka konfiguracj¢ akceptujemy z prawdopodobienstwem
danym czynnikiem boltzmannowskim exp(—AE/kgT), gdzie AE jest roznica catkowitej
energii obu konfiguracji, kg stala Boltzmanna za$§ T temperatura mierzona w skali
bezwzgledne;.

Procedure przenoszenia atomoéw do losowo wybranych miejsc powtarzamy wielokrotnie
do osiagnigcia przez uktad minimum energii.

Zadania do wykonania

e Prosze napisa¢ program poszukujacy konfiguracji N=2,..,11 atoméw ziota
oddziatywujacych potencjalem (1) odpowiadajacej globalnego minimum energii Vmin
[6].

e Jako test programu prosz¢ poréwnaé otrzymana w symulacji dla N=2 odlegtos¢
migdzy atomami z wynikiem analitycznym.

e Metoda symulowanego wyzarzania wymaga sukcesywnego obnizania temperatury:
sposob 1 tempo tych zmian nalezy dobra¢ eksperymentalnie, tak aby mniej wigcej 1/3—
1/2 prob byla akceptowanych. Poczatkowa temperatur¢ w zaleznos$ci od rozmiaru
uktadu proszg przyja¢ migdzy 1500 [K] (N =2) a 2000 [K] (N=11).

e Mhniej wigcej co sto krokéw Monte Carlo nalezy réwniez zmienia¢ (zmniejszac)
promien d kuli wewnatrz ktorej losowane sa nowe potozenia atomow. Poczatkowo
przyja¢ d ~ 1 [A].



e Dla kazdego z N nalezy przeprowadzi¢ okoto stu niezaleznych ,,wyzarzen" uktadu
z r6znymi (losowymi) konfiguracjami poczatkowymi — jako wynik symulacji wskaza¢
konfiguracj¢ odpowiadajaca najmniejszej energii Vmin po wykonaniu kilkudziesigciu
tysigcy krokoéw Monte Carlo.

e Dla kazdego N zwizualizowa¢ klaster 1 okresli¢ jego parametry: struktureg, odlegtosci
migdzyatomowe, katy migedzykrawedziowe, $rednia energi¢ wiazania na atom (£, = —
Vmin/N)-

e Sporzadzi¢ wykres Ey(N).
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