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Kivonat

Nanoszemcsés anyagok elektrondiffrakcioja leirhat6 az egyes szem-
csék, mint nanoklaszterek, szorasanak szamitasaval. A szort intenzitas
flige tobbek kozt a szemcsemérettsl és annak eloszlasatél. Azonban a
diffrakcié modellezéséhez nagyszamia atommal kell szamolnunk, ezért
gyakran a szuperszamitogépek lehetdségeit is meghaladd szamitasi ka-
pacitésra lenne sziikségiink. Példaul mar egy relative apré — par 10
nanométer atmérdji — kristalyszemcse is tobb szézezer atomot tartal-
maz. Ennyi atom modellezése elvben igen egyszert, viszont belathatat-
lan ideig tartana. Sok nanoszerkezetd anyag kutatasa soran felmeriil
az igény ekkora, akar nagyon szabalytalan elrendez&dést mutato atom-
klaszterek, diffrakcios intenzitéseloszlasanak kiszamitasara. Az algorit-
mus gyorsitasat a szakirodalomban koézismert Debye-formula modosi-
tasaval értem el. A gyorsitist az adja, hogy a moédositott algoritmus
szamitasigénye nem négyzetesen, hanem csak linearisan né a szami-
tasba vett atomok szamaval. Igy elvégezhet6vé valnak olyan részletes
szamitdsok, amelyekre eddig csak kozelit6 modszereket tudtunk al-
kalmazni, mivel a Debye-formulaval gyakorlatilag megval6sithatatlan
ideig tartananak. A dolgozatban az algoritmus konvergencidjit vizsgé-
lom pordiffrakcié esetében, vagyis azt, hogy a megkévetelt pontossag
fliggvényében hogyan né a szamitéasi idg. Tovabba vizsgalom azt, hogy
hogyan kell megvalasztani a szimulacié paramétereit (pl. megkovetelt
pontossag, szemcseméret-eloszlas felbontasanak finomsaga) hogy mi-
nimalis id§ alatt elvégezhessiik a feladatot.
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1. Bevezetés

Az anyagtudomany a fizika egyik legrégebbi teriilete. Sikerének toret-
lenségéhez nagyban hozzajarul, hogy mind a mai napig sikeresen adoptalja
més tudoményteriiletek legfrissebb eredményeit: elméleti téren gondoljunk
csak a termodinamikara, a statisztikus fizikara vagy a kvantummechanikara,
kisérleti téren pedig példaul az elektronmikroszképra vagy a szamitogépes
szimulaciokra.

Jelen dolgozatom épp ez utdbbit, a szamitogépes szimulaciok teriiletét
kivanja megcélozni: egy olyan eszkozt kivanok tovabbfejleszteni, amelynek
segitségével az eddigieknél eredményesebben tudjak vizsgalni az anyagok egy
adott mérettartomanyat.

A diffrakciés anyagvizsgalat mara a szilardtestfizika egyik alap eszkoze
lett. Relative konnyen kivitelezhetd és a mérés modellezéséhez rendelkeziink
minden fontos alapismerettel. Am ahogy a fizika tobb teriiletén is meg-
szokhattuk: az ,érdekes” jelenségek kiszamitasakor az egyszeri alapformuldk
ugyan elviekben tovabbra is egyszertiek maradnak, &m szamitési igényiik ro-
hamosan megnd. Ilyenkor két dolgot tehetiink:

Az egyik lehet6ség, hogy a szamitasi kapacitdsunknak megfelel§ mére-
tekre korlatozzuk magunkat. Az igen aprd szemcsékbdl allo, illetve amorf
anyagokra nagyszerid modelljeink vannak (pl. [1, 2, 3, 4]), ahol néhany 10-
100 atomos klaszterekkel szamolunk. Am ezeknek igen megné a szamitési
igényiik, ha egy picit megnoveljiik a vizsgalandd atomok szamat: par-széaz
péar-ezer atomnal (par nanométeres kristalyok) tobbet vizsgalni mar nehéz-
kes.

A masik megkozelités  feliilr6l” torténik: azzal az egyszertsits feltételezés-
sel éltink, hogy valahonnan ismerjiik az ideélis (végtelen kiterjedésii) kristaly
viselkedését, majd az eredményeket egy a kicsi mérettartomanyra jellemzs
faktorral korrigéljuk. Példaul mikroszemecsés anyagok elektrondiffrakciojanak
intenzités-eloszlasat gy szamoljak, hogy a ,nagy” rontgendiffrakcids minték
eredményeit (rontgen-csticsok helye és aranya) jellemz6 Dirac-féle deltafiigg-
Ez a modszer akkor alkalmazhato, ha a vizsgédlt minta szemcsemérete nagy-
sagrendekkel nagyobb, mint az anyagra jellemzé6 racsparaméterek. A néhany
10 nm-nél kisebb szemcsék esetében a modszer pontatlanna valik. Ez a tipi-

1P]. szemcseméretbél és racshibakbol fakado kiszélesedés



kus koriilbeliil 0,2 nm atomtavolsag esetén par-szazezer atomot jelent.

Lathato, hogy létezik egy koztes tartomany (2-10 nm), ahol egyik modszer
sem muikodik optimalisan. En ezt a koztes tartomanyt kivanom megcélozni,
hogy a kisérleti eredmények itt is hatékonyan szimulalhatok legyenek. A dol-
gozatban elGszor attekintem az irodalmat, bemutatom a kiindulasul szolgalo
modellt, majd az algoritmusom alkalmazasat optimalizalom.

2. Irodalmi Attekintés

A diffrakciés anyagvizsgalat, ezen beliil az elektrondiffrakcié szakirodalma
igen kiterjedt, &m ezen fejezetben csupan a legsziikségesebb tudnivalok ismer-
tetésére szoritkozok. Jelen dolgozatnél sokkal részletesebb ismertetést kinal
példaul az [5, 6, 7], beleértve az Osszefliggések részletes bizonyitasat.

2.1. Kristalytani fogalmak

Ebben a részben megemlitek néhany, a diffrakcié megértéséhez elenged-
hetetlen fogalmat és Osszefiiggést.

A reciproktér és a reciprokracs

A reciproktér fontos szerepet tolt be a diffrakcid leirasdban, mert ez a
szorasi vektorok tere. A reciprok tér vektorait szokas reciprok-vektoroknak
is nevezni, de fontos hamar leszogezni, hogy a (valos térbeli) vektorok és
a reciprok-vektorok kapcsolata csak részben olyan, mint egy szam és a re-
ciprokdnak kapcsolata. Nevezetesen: mig egy szamnak egyértelmten tud-
juk értelmezni a reciprokit, addig egy vektornak onmagiban nem értel-
mezhets (kozvetleniil) a reciproka. Jol definialt kapcsolatot a valos- és a
reciprok-tér kozt, a valos tér (tetszélegesen valasztott) béazisa és a hozza tar-
toz6 a reciprok-térben értelmezett bazison keresztiil tudunk teremteni?. Az

2Természetesen forditva is igaz: egy reciprok-térbeli bazishoz is megkonstrualhatjuk a
(valos térbeli) reciprok-bazist. Innen ered a reciprok elnevezés: egy (valos térbeli) bézis
reciprok-bézisdnak reciprok-bazisa maga az eredeti bazis.



(ay; ay; as) bazis reciprok-bazisat a kévetkezSképp értelmezziik:

a, X a
- a; - (ay X az) ( )
a. X a
b, = —— =1 2.1-1b
- a; - (ay X ay) ( )
by = G (2.1-1c)

a; - (ay X ag)
A definici6 kévetkezménye:

a; b, =6;; (2.1-2)
Még inkabb értelmet nyer a reciprok elnevezés, ha a bazisvektorok merd-

legesek egymasra. Ekkor ugyanis:

1 1

i lbo| = i [bs| =

‘21’ ‘Qzlj

1

’Q?J7

by = (2.1-3)

Kristalyos anyag valos térbeli racsahoz a reciprok-térben egy szintén pe-
riodikus racs tartozik. A valos térbeli racs és a reciprok-térbeli racs (az un.
reciprokrdcs) elemi bazisvektoraira teljesiil a (2.1-1) Gsszefliggés, azaz egymaés
reciprok-bazisat alkotjak. Igy beszélhetiink egy kristalyracs reciprokracsarol,
illetve a benne taladlhato reciprokracs vektorokrol. Mivel a reciprokracs vek-
torok a reciprok-térben ugyanolyan récsvektorok, mint az igazi racsvektorok
a valos térben, ezért kifejtheték ezek bazisan:

ghkl:htbl+k'b2+l'b3 (21—4)

ahol a h k] egyiitthatok egész szamok.

Amint azt latni fogjuk, diffrakcié soran az anyag reciprokracsat, illetve
annak tulajdonsagait tudjuk megfigyelni. Mivel a reciprokracs jol definialt
kapcsolatban all a kristalyszerkezettel (avagy a valos térbeli raccsal), igy a
reciprokracsrol gytjtott informéaciokat at tudjuk transzformalni a kristély-
racsra.

A béazisvektorok definiciojabol kovetkezik, hogy a reciprokracs vektorok
nagysagat egy-per-hossztisag dimenziéban, azaz példaul m~!-ben, nm~='-ben

vagy A~1-ben mérjiik.

Szeretném megjegyezni, hogy elterjedt egy masik konvenci6 is, miszerint



a reciprokracs bézisvektoraiba beledefinialnak egy 27 szorzoét is. Ilyenkor ez
a 271 szorz6 sok helyen megjelenik, példaul a reciprokracs és valodi racsvek-
torok szorzatanal, a racssik tavolsagoknal stb.... A dolgozatban én a (2.1-1)
szerinti konvenciot kévettem, igy én a klaszterek szorasat leiré képletekben
jelenik meg a 27 szorzo.

A reciprokracs és a racssikok kapcsolata

A valos tér oldalarol megkdzelitve a kristalyt, vannak a valodi récs racs-
sik seregei (az egymaéssal parhuzamos, azonos téavolsagu racssikok). Ezeket
a sikokat (ill. sikseregeket) az ugynevezett Miller-indexekkel szamozzuk. A
Miller-indexeket a kovetkez6képp képezziik: messiik el a racsot egy sikkal a
sereghdl, majd vegyiik az elemi racsvektorok iranyaban 1évé metszéspontok
koordinatait racsvektor egységekben®. A Miller-index a legkisebb azon egész
szam-harmasok koziil, amelyek tagjai gy ardnylanak egyméshoz, mint a fenti
metszéspontok reciprokai.*

1. dbra. Példa a kristalysikok indexelésére: az (111) sikot lathatjuk besatirozva. A kocka
lapjai rendre az (100), (010) és (001) sikok, illetve a (100), (010) és (001) sikok, ahol a
feliilvonas a minusz-jelet képviseli.

Egy (hkl) Miller-indexszel jelolt sik(sereg) és egy g, . = h-by+k-by+1-bs
reciprokracs vektor kozt kolesonos egyértelmiiség allithato fel. Az igy egymés-
hoz rendelt két objektum kapcsolatéira jellemzé:

® g,, vektor mercleges a (hkl) sikra (sik seregre). Ennek belatasahoz

vegyiink a (hkl) sikbol két nem kollinearis vektort, példaul a =% — S+ és

3példaul: "az ay iranydban 2 (elemi) rdcsvektornyi, az as irdnyaban 1 (elemi) racsvek-
tornyi, az ag iranyaban 0.5 (elemi) racsvektornyi"
4a fenti példa esetében ez 1-2-4 lesz



a %’ — %1 vektort®. Ezek kiilon-kiilon megszorozva ghkl—el nullat adnak,

azaz g, . merdleges rajuk, igy az egész sikra (sikseregre).

9y hossza egyenld a sikseregre jellemzé siktavolsag reciprokaval. En-

nek belatasahoz vegyiik a sikot kifeszits egyik vektor, példaul % a stk

- - g 2 2 . .
normalvektorara, azaz —h’”|—re esG merdleges vetiiletét.
ghkl

Tehat: ]
—‘ = dpp (2.1-5)

)ghkl

2.2. A diffrakcié kinematikus elméletérdl

A diffrakcié kinematikus elmélete ugyan csak egy kozelité modell, hiszen
egy sor egyszertsits feltételezéssel él, mégis segitségével egy sor jelenség ki-
elégitGen leirhato. Az elméletnek egyszertisége mellett tovabbi elénye, hogy
segitségével egyiitt targyalhaté mindharom a gyakorlatban alkalmazott diff-
rakcios modszer, nevezetesen a rontgen- az elektron- és a neutrondiffrakecio.

A kinematikus elmélet feltételezései:

e A folyamat Fraunhofer-féle elhajlas, azaz a mintara sikhullam esik, ami
a pontszerid szordécentrumokon gémbhullamokat kelt, amik a ,yégtelen”
tavoli erny6n (kozel) sikhullamokként interferalnak.

e A szoras rugalmas, azaz a bejovs és a kimend sikhullam hullamhossza
azonos.

e Csak egyszeres szorésokat vesziink figyelembe, illetve elhanyagoljuk az
abszorpciot.

Tekintsiik egy k, iranybol érkezé hullam szérasat a k iranyba. A 2. abran
O-val és i-vel jelolt szorocentrum &ltal szort hullamok interferencidjanak jel-
lemzéséhez szitkségiink van a két sugar tthossz kiilonbségére (az 2. abran s,
-+ So )Z
_ko S, k-r.

— — 4 == (2.2-1)
| k|

As = 5] + 59 =

Mivel rugalmas szorast feltételeztiink, igy a két hullam hullamhossza, ez-
altal a k, és k hullamszam vektorok abszolut értéke megegyezik:

As=(k—Fky)-r,- A (2.2-2)

SEzek biztos benne vannak a (hkl) sikban. Az 1. abran ez két, a metszetet hatarolo
vektor



2. dbra. A k iranybol érkezé hullim szérdsa a k irdnyba, két szorécentrum, O és i esetén.
A két pontot az r; vektor koti dssze. A két sugar uthossz kiilénbsége s1 + so.

Igy a két hullam faziskiilonbsége:
(2.2-3)

Kiterjesztve ezt az Osszes szorocentrumra (és attérve folytonos anyagra)
azt kapjuk, hogy az interferalt hullam amplitadoja (adott k irdnyban):

A(E) — AU . / p (E) . eiA(bdgi — AO . / p (f) . 627Ti(k_&0)’£d3£ —
|4 \4

(2.2-4)
:%ﬂ/Mﬁfmﬁ%%
\%4

ahol p (r) a szorocentrum-stiriség. A K = k — k, vektort szorasi/ diffrak-
ci6s vektornak nevezziik. Bevett gyakorlat, hogy a szort amplitudot /intenzi-
tast nem k hanem K vektor fiiggvényeként irjuk fel, és a ,, K irdanyba szort”
hullamrol /nyalabrol beszélink (holott a szoras ténylegesen a k iranyba tor-
tént).

Mivel az Ay faktor a kiilonb6z§ irdnyokba szort intenzitasok egymashoz
képesti relativ nagysagat nem befolyasolja, igy a szamitas szempontjabol 1é-
nyegtelen, a tovabbiakban 1-nek veszem.

A Bragg-feltétel

Az eddig targyaltak minden anyag esetében igazak. Am kristalyos anya-
gok esetén a (2.2-4) egyenletet tovabb tudjuk finomitani, ugyanis a szérocen-
trum-siirtség felirhaté a helynek periodikus fliggvényeként:

p(r)=p(r+R,) (2.2-5)



ahol R, barmely tetsz6leges racsvektor. A récs periodikussagabol kovet-
kezik tovabba, hogy a (2.2-4) formula ugyanazt a szorasi amplitudot kell adja
egy r és egy racsvektornyival eltolt ' = r 4+ R, helyen. Igy ha a szérasi amp-
litudot felirjuk egyrészt az r masrészt az 1’ = r + R,, helyen, azt kapjuk,
hogy:

A(K) = /V p(r) T ELPy = ¢72m L / p(r') - 2 ELBy (2.2:6)

N 1%
Ebbdl latszik, hogy vagy a szoérési amplitido zérus, vagy pedig

| (2.2-7)

azaz a szOrasi vektor és a racsvektor szorzata egész szam, azaz K egy
reciprokracs vektor.

Tehat megallapithatjuk, hogy kristalyos anyagok esetén a szoérasi amp-
litad6 azokban az irdnyokban nem zérus, amelyekre a szoréasi vektor (a be-
es6 hullam hulldmszam vektoranak és a vizsgalt irany irdnyvektoranak kii-
l6nbsége) megegyezik a kristaly egyik reciprokracs vektoraval. Ezt nevezziik
Bragg-feltételnek.

A reciprokrécs pontok szort intenzitasa mas és mas, ezek aranyat az elemi
cella szorasi amplitudoja, az an. alaktényez6 (angolul form factor) hatarozza
meg.

A Bragg-feltételt grafikusan is interpretalhatjuk, ezt nevezziikk Ewald-
szerkesztésnek. Ehhez nincs mas dolgunk, mint a 3. abrahoz hasonléan fel-
rajzolni a kristaly reciprokracsat, gy, hogy a beesdé hullam hullamszam-
vektoranak végpontjat valasztjuk origonak.



3. abra. Az Ewald-gémb két dimenzioban: az Ewald-kor. A Bragg-feltétel az, hogy az
Ewald-kor az O pontot leszamitva dthaladjon (legalabb) egy reciprokracs-ponton.

Mivel rugalmas szorast feltételeztiink (azaz a hullamhossz valtozatlan-
sagat), igy a szort elektronhullam hullamszam-vektoranak lehetséges vég-
pontjai egy gombfeliiletet irnak le. Ezt a gombot nevezziik Ewald-géombnek.
Ha az Ewald-gomb atmegy egy reciprokracs-ponton, akkor az odahizott k
vektor (szort nyalab) és a k, vektor (bees6 nyalab) kiilonbsége reciprokréacs-
vektor lesz, azaz a vizsgalt K iranyra teljesiil a Bragg-feltétel. Tehat a Bragg-
feltétellel ekvivalens allitas az, hogy az erés diffrakcioé feltétele az, hogy az
Ewald-gomb (legalabb) egy reciprokracs-ponton halad keresztiil. Ez alapjan
konnyen beldthato, hogy nem kapunk reflexiot, ha az Ewald-gémb atmé-
réje tal kicsi, azaz ha a vizsgald rontgen/elektron/neutron hullaimunk hul-
lamhossza til nagy. Ez az als6 hatar nem maés, mint a legrovidebb recip-
rokracs vektor hossza, hisz ellenkez6 esetben az Ewald-gémb nem tud két
reciprokracs-ponton is keresztiilhaladni. Magyaran a reflexié tovabbi felté-
tele, hogy:

2 :
(k| = |ko| = = min (’ghle (2.2-8)

Mivel a reciprokracs-vektorok ,hossza” a racsvektorok hosszanak recipro-
kaval aranyos, a (2.2-8) feltétel a vizsgalo hullamhossz fels6 hatarat a elemi
racsvektorok nagysagrendjébe teszi. Ez par tized nanométeres racstavolsagok
esetén, az elektronnyalabunk gyorsito-fesziiltségére par kV-ot ir el6.

A (2.2-7) forméban a Bragg-feltétel csak végtelen nagy, tokéletes krista-
lyokra igaz. Véges szemcseméretii anyagokban az egyes reciprokracs pontok
intenzitasa nem dirac-0 hanem egy-egy véges maximummal rendelkezd kiszé-
lesedett fiiggvény. A kiszélesedés aranyos a szemcseméret reciprokaval [8, 9.
Az Ewald-szerkesztésen szemléletesen lathato, hogy ha a Bragg-feltétel toké-
letesen kéne hogy teljesiiljon, végtelen kicsiny lenne az esély, hogy reflexiot



kapunk, mert egy-egy pontot kéne ,eltalalnunk” a szorasi vektorral. Am mivel
a reciprokracs pontok kiszélesednek, igy az egyes reciprokracs pontok koze-
1ébe kell ,beletaldlnunk”.

Természetesen nem monokromatikus nyalab esetén tobb kiilonb6z6 su-
garu Ewald-gémbiink van.

Polikristaly diffrakciéja

Az el6z6 két fejezet alapjan lathatjuk tehat, hogy diffrakcié soran (a besu-
garz6 nyalab hullamhosszatol, és a minta orientacidjatol fiiggéen) csak bizo-
nyos irdnyokban kapunk a hattértsl jelentGsen eltérs szort intenzitas értéke-
ket (azaz intenzitas csucsokat). Ezek az iranyok (cstucsok) pedig egyértelmiien
megfeleltethetSk a reciprokracs bizonyos pontjainak. Igy ha a detektorunk-
kal végig pasztazunk egy szogtartoményt, akkor az intenzitas(maximumok)
helyeibél elGallithatjuk a kristaly reciprokracs-szerkezetének egy vetiiletét,
illetve annak egy részét. Az igy kialakult képet nevezziik pontdiagramnak.

Persze pontdiagram csak egykristaly esetén alakul ki. Polikristaly esetén
a kovetkezSképp alakul az Ewald-szerkesztés: a polikristalyban tobb kristaly-
szemcse talalhato, amik kiillonb6z6 iranyban allnak. Ezt igy modellezhetjiik
egykristallyal, hogy azt képzeletben térben korbeforgatjuk. Ekkor a reciprok-
racs minden pontja egy-egy gombot ir le az origd koriil (4. dbra), mikézben
az Ewald-gomb mozdulatlanul all. Ekkor az Ewald-gomb és egy reciprok-
racs pont (illetve a reciprokracs ponthoz tartozé gombhéj) metszete nem egy
diszkrét pont lesz, hanem egy kor. (A kristaly szimmetriai miatt lehetséges,
hogy egy adott iranyba tobb reciprokracs-pont is ad intenzitast.)

Reciprokracs gémbak

m—Diffrakcios guurik

Wn.mw«:mm\%
#"";;;;&E&“"'\
R R
e B

4. abra. Az Ewald-gémb és a reciprok tér polikristaly esetében. Az abra a [5] forrasbol
szarmazik.



Elektrondiffrakci6 esetén a fotolemezen ennek vetiilete, azaz koncentrikus
korgytrik jelennek meg. Ezt nevezziik gytriddiagramnak. Egy ilyen lathato
a b. dbran. Egy gytirtidiagramboél kinyerhet6 informécié a szoért intenzitas

5. abra. Lapcentralt kobos szerkezett réz polikristaly elektrondiffrakcios felvétele. Kozé-
pen a legnagyobb intenzitassal megjelend 0 elhajlast szenvedd sugéar ki van takarva, igy
lathatova valnak a gyenge reflexiok is.

radialis eloszlasa. A sugariranyu fiiggés konnyedén attranszformalhaté a K
és k, vektorok altal bezart szogre, ami pedig a diffrakciés vektor hosszéaval
aranyos (6. abra).

3x9361_IPC
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1%
(o3
2 128804
T
)
3 96603,2
)
K — 3x9361_IPC Gross
£ 644022 3x9364-1PE-: Bross : Memory
‘o \ n —- Cu_C_Pdf04-0836 : Pdf
2 s,
e S
. M

0 2 | — N\

0 20 40 60 80 100
Scattering vector (=2Pi/d) (=2Pi*2*sin{ThetaB}/Lambda) [1/nm]

6. abra. A 5. abran lathaté réz polikristaly diffrakcios felvételének feldolgozasa intenzitas
eloszlassa (kek). A (z6ld) segédmarkerek jelzik a réz reflexioinak a PDF kartonrendszer [10]
szerinti (040836-o0s karton) helyét ill. relativ intenzitasat. A feldolgozas a ProcessDiffraction
programmal [11, 12] késziilt.
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2.3. Az elektrondiffrakci6 sajatossagai

Az irodalmi attekintést az elektrondiffrakcié azon sajatossagaival szeret-
ném zéarni, amikben eltér a rontgen- és a neutrondiffrakciotol.

A kinematikus elmélet soran feltételeztiik, hogy a szoéroécentrumok pont-
szertiek és szorosan az egyes atomokhoz vannak kétve. Az atomszoérasi ampli-
tudo kiszamitasakor ez a neutrondiffrakcié esetén a legjobb kozelités, hisz az
az atommagokon szorédik. Rontgen-sugarakra rosszabb a kozelités, hisz azok
elsgsorban az atomtorzs elektronjain szorodnak (a vegyérték-elektronokon
is, de annak jaruléka kisebb). Elektrondiffrakci6 esetén, az elektronok a tel-
jes atom Coulomb-potencidljan szérédnak. Elektronok esetén az atomszorasi
amplitadot méréssel [13, 14] vagy kvantummechanikai szamitassal (pl. [15])
lehet meghatarozni.

A masik sajatossidga az elektrondiffrakcionak a gyorsitofesziiltségbdl fa-
kad: a 2.2-ben lathattuk, hogy a Bragg-feltétel a diffrakcio létrejottéhez mind-
Ossze par kV gyorsitofesziiltséget ir el§. Ennek ellenére az elektronokat péar
szaz kV fesziiltséggel gyorsitjak, igy az elektronhullam hulldmhossza nagyséag-
rendekkel kisebb, mint a récssik tavolsagok. Ennélfogva az Ewald-gomb egy
sikkal kozelithetd, tehat jol orientalva a mintéat sok reciprokrécs pont esik ré,
igy egyszerre egy egész reciprokrics-sik képét kaphatjuk meg. Errél kozvet-
leniil lehet leolvasni 9y reciprokracs vektorokat. Tovabbi oka a nagy gyor-
sitofesziiltségnek, hogy transzmisszios elektronmikroszkop esetén at is kell
valahogy hatolni a mintan, valamint az alacsonyabb hullamhossz nagyobb
felbontoképességet jelent®. De még igy is csak vékony (&ltalaban legfeljebb
par-szaz nanométer vastag) mintakat tudunk vizsgélni, aminek nyilvanvald
hatranyai ellenére van egy elénye is: nevezetesen, hogy a 2.2-ban mar emli-
tett modon a reciprokracs pontok a minta sikjara merélegesen kiszélesednek
[5, 16|, igy az Ewald-gomb (Ewald-sik) tényleg nagy eséllyel metszi el Gket
(7. abra).

6Ez utobbi természetesen a mikroszkop tn. ,képi iizemmodban” (azaz mikroszkopként)
valé hasznélatakor jelentkezé elény.
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7. 4bra. A minta sikjara merslegesen kiszélesedett reciprokracspontok és a kis gorbii-
letd Ewald-gomb metszete. (Az elsé ilyen elmetszett reciprokracs sikot nulladrendd Laue-
zonanak nevezik.)

A 2.2-ben emlitett pasztazas rontgendiffrakcié esetén altalaban tényleges
pasztazast jelent, mig elektron diffrakcié esetén inkabb egy fotolemezt (tjab-
ban CCD kamerat vagy un. "Imaging Plate"-et. .. ), amire a vetitérendszer
segitségével leképezziik az objektiv lencse héatso fokuszsikjanak a képét.

Tovabbi jellegzetesség, hogy ha nem tudunk gondoskodni a minta felszi-
nén felgytlt elektronok elvezetésérdl, akkor azok jelentGsen torzitjak a képet.
Ennek kovetkeztében altalaban csak vezeté mintakat tudunk vizsgalni. Nem
vezet§ minta esetén tovabbi preparaciok sziikségesek.
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3. Nanoszerkezetii anyagok sz6rasi modellje

3.1. A modell alapelve

Az altalam irt szimulaciés program a [1] forrasra épiil.

Az (eredetileg amorf anyagokra kidolgozott) modell lényege, hogy a na-
noszemcsés anyag klaszterek egyiittese, igy a szoréasa is a klaszterek szorasa-
inak egylittesébdl all els. Az egyedi klaszterek szérasdban a szérécentrumok
az egyes atomok. Igy az eddig folytonos eloszlast szérocentrumok integra-
lasa helyett attériink diszkrét pontok szummajara. Igy a (2.2-6) formula a
kovetkezSképp modosul:

A(K) = 7ty fi () - it (3.1-1)

ahol egy atom atomszorasi tényezGjét az f (K) fiiggvény irja le. A sz6-
rocentrumok gémbszimmetridja miatt az f (K) fiiggvény K vektor irdnyatol
nem, csak a hosszatol (K) fiigg: f(K)=f (K)

igy egy véges méretii atomcsoport (atom klaszter) szort intenzitasat a
szorasi amplitido négyzeteként az

Int(K) = 337 fi(K) - f; () - @) (3.1-2)

képlet adja, ahol R; ill. R; az egyes atomok pozicidja a klaszterben (lat-
hatoan csak az egyméashoz viszonyitott helyzetiik szamit), K = k — k, pedig
a szorasi vektor. A (3.1-2) a bevezetében mar emlitett Debye-formula.

Mint mar emlitettem, egy polikristaly sok, egymashoz képest elfordult
egykristalybol all, igy a szort intenzitasbol ,elveszik” az irdany informécidja,
csak a szorési vektor hossza szamit. Pontosan ezért, a modell Ggy szimu-
lalja egy polikristalyos anyag diffrakcidjat, hogy adott irdnyba sok, véletlen
orientacioji szemcse altal szort intenzitést atlagol”:

Int(K) =

> Int(K) (3.1-3)

POs os

TAz altalam forrasul vett cikk [1] a szemcseméret eloszlast is figyelembe veszi, valamint
ott a szerzd a szemcsék alakjara is atlagol.
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Az atomszorasi tényez6t 1] nyomén a [13] adataira illesztett

F(E) = (3.1-4)

gorbével szamitottam®.

3.2. Az algoritmus tovabbfejlesztése

Ebben a részben roviden at kivanom tekinteni az altalam irt szimulécid
azon f6bb vonésait, amelyekben eltér a [1]-t6l és a Debye-formulatol.

A program bemeneteként két file-t igényel. Az egyik tartalmazza az atom-
szorési tényez6 (3.1-4) szerinti kiszdmitasdhoz sziikséges paramétereket az
egész perivdusos rendszerre, a masik leirja a klaszter minden atomjanak po-
ziciojat és rendszamat. Ezéltal barmilyen tetszéleges atomelrendezédés vizs-
galatara alkalmas és a szorasi paraméterek esetleges megvaltoztatéasa se jelent
gondot. Megvalaszthatjuk, hogy mit vizsgalunk: a klaszter mint 6nallé6 minta
altal egy adott K iranyba szort intenzitast vagy pedig egy olyan polikristé-
lyos minta szoért-intenzitéas eloszlasat egy | K| mentén, aminek egy (jellemzd)
szemcséje a megadott klaszter.

Ahogy az el6z6 részben emlitettem, egy polikristdlyos anyag elektron-
szemcse diffrakciojat atlagoljuk. Ha az anyag csak egyféle (méreti és alaki)
szemcsébdl allna, akkor az eljaras megfelel a kovetkezs két 1épés ismétlésének:
a szemcse szorasanak kiszamitasa, majd a szemcse (atomi koordinatainak)
elforgatasa. Az altalam irt program pontosan igy szamitja ki egy polikris-
talyos anyag szortintenzitas-eloszlasfiiggvényét?. Ha a [1]-hez hasonléan a
szemcseméret (és alak) eloszlasat is szeretnénk megjelentetni a végeredmeény-
ben, akkor a programot tobbszor kell lefuttatni a kiilonféle szemcseméretekre
(és alakokra), majd az eredményként kapott intenzitas-eloszlas fiiggvényeket
egy kiils6 programmal utélag Osszegezni a szemcseméret (és alak) eloszlasa
szerint. (Szeretném megjegyezni, hogy a dolgozat motivaciojaként szolgald
nanoszemcsés mérettartomanyban a szemcsehatérok (mint feliileti hibék) &l-
tal szort intenzitas sulya jelentésen megnd, am ez pusztan egy amorf hattér

8A legtébb anyagra o ~ 2 (pl. C — 2 [1])

9Azzal a kiilénbséggel, hogy az iteracio masodik lépéseként nem a klaszter atomi koor-
dinatait forgatja el, hanem (ezzel ekvivalens modon) a bejovs nyalab hullamszam-vektorat.
Ahhoz, hogy a hullaimszam-vektorokban egyenletes véletlen eloszlast kapjunk, a K vek-
tor forgatasa harom lépésben torténik: egy-egy (0 — 27 egyenletes eloszlast) véletlen szog
szerint az x, y ill. z tengely koriil.
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formajaban jelenik meg az intenzitéseloszlas-fiiggvényben.)

A legnagyobb kiilénbség azonban abban rejlik, hogy a Debye-formula
enyhe atalakitasaval lecsokkenthets az algoritmus szamitéasigénye. Lassuk ezt
az atalakitast:

A kiindulasi alapot a (3.1-2) képlet képzi. Ha az exponencialis fiiggvényt
trigonometrikus alakban irjuk fel

2 (BB ) — cos (27 - K - (R, — R;))+i-sin (27 - K - (R, — R;)) (3.2-1)

akkor lathato, hogy a (3.1-2) kettds szummaja soran az intenzitasbol ki-
esik a képzetes rész. Az igy megmaradt koszinusz fliggvényre alkalmazva a

cos (27T~K- (Ei —Ej)) = cos (27

sin (27

) - cos(27r~K-Ej)+

) - sin (27r K- Ej) (82-2)

K- R;
K- R;

addiciés azonossigot, azt kapjuk, hogy:

Int(K Zf’ (cos -K-R Zf] cos K- Ej) +

sin(2r - K - R Z fi (K sm K- Ej) )

Lathatoan a j-re szummaék teljesen fliggetlenek i-t6l, igy nem kell Gket
i-szer kiszamolni, elég egyszer. Bevezetve a

C = Zf] cos me K- ﬂj)

(3.2-4)
S = Z f] Sln K : E])
jeloléseket a (3.2-3) a kovetkezsképp néz ki:
Int (K Zfz )(C-cos(2r-K-R)+S-sin(2r-K-R;)) (3.2-5)
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Lathatoan megint megjelenik a (3.2-4)-ben definialt S és C Gsszeg, csak
més Osszegz6 indexszel. Tehat a (3.1-2) egyenlet a kovetkezd alakra egysze-
risodik:

Int (K)=C?+5? (3.2-6)

ahol S-t és C-t a (3.2-4) definidlja. Azaz az egybeagyazott szummank szét-
esett két szumma négyzetének az osszegére. Igy N? darab trigonometrikus
fliggvény helyett elég, csak 2-N darab trigonometrikus fliggvényt kiszamitani.

Szeretném megjegyezni, hogy a (3.2-6) formula levezethets a Debye-formula
exponencialis alakjabol is. Ez esetben nem a szort intenzitast megado (3.1-2)
képletbdl, hanem a szorasi amplitudot leird (3.1-1) képletbdl kell kiindulni.
Itt is az elsd lépés a (3.2-1) szerinti trigonometrizalas:

A(K) = 2™ &L Zcos 2r-K-R)+i- Zsm 2r-K-R;,) (3.2-7)

A szért intenzitas a szorasi amplitudéd abszoliutérték-négyzeteként all eld.
A (3.2-7) egyenlet négyzete (3.2-4) jeloléseivel:

Int(K) = |AK))?=(C+i-8)-(C—i-8)=C2+ S (3.2-8)

Mivel végig ekvivalens atalakitasokat végeztiink, igy a (3.1-2) és a (3.2-6)
formula ugyanazt az eredményt adja, am az utoébbi lényegesen kevesebb sza-
mitasi kapacitas igénybevételével. A (3.2-6) formula hatranyaként meg lehet
emliteni, hogy nem latszik rola ranézésre: a szort intenzitas a klaszter atom-
jainak egymashoz képesti relativ helyzetétdl fiigg (a képleten nem latszik az
eltolas-invariancia).

4. Az algoritmus konvergenciajanak vizsgalata

Akéur a (3 1 2) akéur a (3 2- 6) formulat alkalmazzuk egy polikristélyos
feladat lenne. Igy be kell érniink azzal, hogy ,kell6 szamu” orientaciot (pozi-
ciot) vizsgalunk meg. Az, hogy mennyi a ,kell§ szamua”, erésen fiigg attol, hogy
legfeljebb mennyire kivanunk eltérni az egzakt eredménytsl, azaz mennyire
kivanunk pontosak lenni. Ebben a fejezetben ezt vizsgalom: elGszor definia-
lom, hogy mikor tekintek egy eredményt pontosabbnak, majd megvizsgéalom,
hogy az igy definialt pontossag eléréséhez hany szemcse-orientaciot kell meg-
vizsgalni (azaz hany pozicioba kell elforgatni a klasztert).
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4.1. Monoszemcsés polikristaly vizsgalata

Monoszemcsésnek nevezem azt a polikristalyt, amelyet csak egyféle (mé-
reti és alaki) szemcse alkot. Ennek szimulalasa lehet6vé teszi, hogy az algo-
ritmus konvergenciajanak csak a vizsgalt atomok szamatol valo fliggését vizs-
galjuk. Késébb ezeket az eredményeket felhasznalom egy adott szemcseméret-
eloszlassal rendelkezs, azaz egy valosagosabb polikristalyos anyag vizsgalatéa-
hoz.

A vizsgalathoz négy - homogén szemcseméretd - fcc szerkezett réz poli-
kristaly elektrondiffrakciojat szimulaltam: kiszamitottam a minték altal szort
intenzitast a |K|=0,4-0,6 A~! tartomanyban, 50-50 pontban. Azért ezt a
tartomanyt valasztottam, mert ez kozrefogja a réz két legnagyobb intenzités-
maximumét. (A 8. abran lathato egy masik, szintén ezzel a programmal készi-
tett szimulacio, amely felvazolja a réz intenzitasfiiggvényének viselkedését.)
A szamitast tobbszor elvégeztem, mindig egyre tobb és tobb helyzetbe for-
gatva a kristaly alapjat képez§ klasztert: két 1épés kozt altalaban koritilbeliil
megduplaztam a vizsgéilt poziciok szamat. A vizsgélt szemcseméretek: 27,
125, 1000 illetve 9261 atom (koriilbeliil 2, 3, 6 és 13 nm test-atloja, kocka
alakt szemcsék).

4500 Cu-6nm o

Int

N

(6}

o

o
TR

04 05 06 07 08 09 1
KA ™Y

8. dbra. A réz els6 par intenzitas cstcsanak szimulacidja egy 6 nm-es szemcsékbsl allo
polikristalyra
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4.1.1. Konvergencia adott klaszterméret esetén

Mivel a szimulaciés eredmény konvergenciajat fogom vizsgalni, igy el6-
szOr célszerd lenne megmutatni, hogy valéban konvergal-e. Errél kvalitative
meggy6zodhetiink a 9. abrarol: lathatod, hogy a vizsgalt pozicidk szaménak
novelésével a szort-intenzitas eloszlas fiiggvény tart egy fliggvényhez.

Kvantitativ bizonyitékképpen a 10. abra szolgal: lathatd, hogy a vizsgalt
poziciok szamanak novelésével a szort-intenzitas eloszlas fliggvény integrélja
tart egy értékhez. Ez (altalaban) azt jelenti, hogy a szamitasi eredményeink
szép lassan rasimulnak egy fiiggvényre.

14000
12000 p=10.000

O x +

10000

8000

Int

6000

4000

2000

26 28 30 32 34 36
207K [nm™]

9. abra. Egy 1000 atomot tartalmazé fcc szerkezeti réz atomklaszter szimulalt szorasi
intenzitasa kiillonbozs fokt pontossagok (500, 10.000 illetve 100.000 pozicio) mellett. Az
intenzitas 6nkényes mértékegységhben van megadva.
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10. abra. Az 1000 atomos fcc réz klaszter kiilonbozé fokt pontossagok mellett szamolt
szort intenzitas-eloszlas fiiggvényének integréalja. Az integral értéke a 9. Abrahoz hasonldéan
itt is 6nkényes egységekben van megadva. Az integralt a Simpson-formula [17] segitségével
szamoltam.

Konnyt dolgunk lenne, ha a 10. 4bra hatésara az integral konvergenciaja
alapjan allitanank fel kritériumot arra, hogy mikor szamit egy szamitas pon-
tosabbnak, illetve a megkovetelt pontossag mellett, mennyi a ,kell§ szamu”
pozici6. Am elképzelhet olyan eset, amikor a fiiggvény integralja ugyan kon-
vergal, de maga a fiiggvény nem. Igy én a szamitasi eredmény pontossagét a
9. 4bra alapjan definialtam: egy olyan szammal amely tartalmazza az egyes
pontoknak a kivanatostol valo eltérését. Mivel az egzakt eredménytdl valo el-
térést nem tudom vizsgalni, igy az altalam definialt pontossag érték két sza-
mitas eredményét hasonlitja Ossze: egy szamitas eredménye akkor tekinthetd
kell6en pontosnak (tehat akkor vizsgaltunk meg ,kell§ szama” orientaciot)
ha a vizsgalt poziciok szamanak megduplézasaval az 1j és a régi eredmény
(4.1-1) képlet szerinti kiilonbsége kisebb vagy egyenld e-nal. Tehat a kivant
pontossagot, mint szamot (példaul ,legyen 1%-ig pontos a szamitéas”) (4.1-1)
alapjan e-al fejezhetjiik ki.

Ko
[ Inty(K) — Inty,(K)| dK
e="1 (4.1-1)

K>
[ Intoy(K)dK
K1

Ha rogzitjiik, hogy melyik klaszterrsl beszéliink, és mindig ugyanazt a
Ky — K, tartomanyt vizsgaljuk, akkor a (4.1-1) egy e(p) fiiggvényt ir le
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(ahol p a poziciok azaz a vizsgalt orientaciok szama). A fiiggvény alakjanak
meghatéarozasahoz ki kell szamolni (4.1-1) értékét minden szimulacios adatra,
ezt a 11. abra mutatja. Lathato, hogy a logaritmizalt adatokra egy egyenes
illik, tehat € és p kapcsolatat egy hatvany-fliggvény irja le:

logioe = m - logiop + b => ¢ = 10° - p™ (4.1-2)
1 T T T
“ 27 atom  +
. 125 atom
0.5 1000 atom e )
U L 9261 atom  ©
0 ¥ o o e o 1 R E
0.5 i - g
w, s T <7 TB~
s 4 T L
) M .. .
-1.5 o o ._\"‘D
2 It .
-2.5
-3

1 15 2 25 3 35 4 45 5 55 6 65
logqgp

11. dbra. A (4.1-1) képlettel definialt pontossag (¢) ndvekedése a vizsgalt poziciok (ori-
entéciok) szamanak fiiggvényében, kiilonboz6 méreti fee szerkezetd réz atomklaszterekre,
logaritmikus skalan abrazolva

A 11. dbrarol lathato: minél nagyobb klasztert vizsgalunk (minél nagyobb
szemcesékbdl all az anyag) annal tobb poziciot kell megvizsgalnunk egy kivant
pontossag eléréséhez. A kiilonb6z6 adatsorokra illesztett egyenesek paramé-
tereit a 1. tablazat tartalmazza.
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Atomszam [lesztett Ty [lesztett ey
(N) meredekség (m) é hibaja tengelymetszet (b) ¢ hibdja
27 -0,5054 +3,031% 0,5343 +10,86%
125 20,4953 5, 725% 0,7643 +13,40%
1000 -0,4394 +7,031% 0,8941 +13,08%
9261 20,4541 T11.45% 1,2783 F15.16%

1. tablazat. Az adatokra illesztett e(p) fiiggvény paraméterei kiilonbézé mérett klaszte-
rek esetén.

4.1.2. Konvergencia klaszterméret fiiggése

A 11. abrarol, illetve a 1. tablazatrol lathato hogy az illesztett e(p) egye-
nesek / hatvanyfiiggvények meredeksége / kitevGje hasonlod (-0,44 és -0,51
kézt mozog), tovabba, hogy adott pontossag eléréséhez sziikséges forgatésok
szama N-el (a klaszter méretével) monoton né. Ha feltessziik, hogy a mere-
dekségre / kitevére (m) csak a statisztikai pontatlansag miatt kapunk eltérs
értékeket, akkor azt kapjuk, hogy a (4.1-2) fliggvény b paramétere monoton
novekvo fliggvénye N-nek. Ezért célszerd lenne az e-t valahogy lenormalni N
szerint.

A normalofaktort a kovetkezSképp hatarozhatjuk meg: tekintstink egy
egykristaly diffrakci6 Ewald-szerkesztését! A 2.2 részben mér emlitettem: vé-
ges méretd kristaly diffrakcidja esetén a reciprokrécs-pontok kiszélesedenk,
igy végtelen kicsiny pontok helyett kiterjedt tartomanyokba kell ,beletalalni”
a K vektorral, hogy reflexiot kapjunk (12. dbra).

A sziikséges forgatasok szama (p) nyilvan a ,talalat” valoszintiségének
(P) reciprokaval aranyos. A talalat” valoszintisége elsé kozelitésben:

(/o) M
PrM o= o

(4.1-3)

ahol M a szoérécentrum multiplicitasa (azonos | K| reflexiok szama), K a
szorasi vektor hossza, D pedig a szemcseméret. Ez utobbi az egyetlen, ami
kiilon magyarazatra szorul: azért szerepel a (4.1-3) formulaban a szemcse-
méret reciproka, mert ezzel aranyosan szélesednek ki a reciprokracs pontok.
Mivel a szemcseméret a szemcsében talalhato atomok szamanak kdb-gyokével
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aranyos, igy a sziikséges forgatasok szdma:

1 N*#.K?
= (4.1-4)

1/DI .-

° ° ¢
.Q. i §§
° e e

12. abra. A reciprokracs pontok vazlatos kiszélesedése véges méretti kristaly esetén. Lat-
hatoan, a kiszélesedés novekedésével (azaz a klaszter méretének csokkenésével) né az esé-
lytink, hogy a K vektorral ,beletalalunk” egy reflexioba.

4.1.3. Konvergencia fiiggés normalasa

P

Az el6z6 rész alapjan, ha a 11. dbran a vizszintes tengelyen nem egy-
szertien a poziciok szaméat vessziik fel, hanem azt lenormaljuk a klaszterben
taldlhatd atomok szamanak két harmadik hatvanyéaval, akkor a kiilonb6z6
klaszterméretekre kapott eredményeinknek egy gérbére kell esniiik, ahogy ez
jol latszik a 13. abran.
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13. abra. A (4.1-1) képlettel definialt pontossig (¢) novekedése a klaszter méretével nor-
malt orientéciok szaméanak fiiggvényében, logaritmikus skilan abrazolva. A kozos illeszett
egyenes meredeksége = —0,4875 + 2,992% tengelymetszete v = 0,0621 + 53,91%

Az 6sszes (normaélt) pontra illesztett egyenes meredeksége (avagy a (4.1-2)
fiiggvény kitevsje) u = —0,4875 4+ 0,0145. A meghatéarozott meredekséget
hibahataron beliil tekinthetjiikk —!/o-nek. Az illesztett adatok birtokaban
mar képesek vagyunk megbecsiilni, hogy adott megkovetelt pontossag mellett
mekkora az algoritmus szamitasidé-igénye. Az algoritmus idGigénye:

t=ty-N-p(e;N) (4.1-5)

ahol N a vizsgalt szemcse nagysaga (N darab atom) to pedig azt mutatja
meg, hogy a (3.2-4) képlet szamitasahoz egy-egy atom esetén mennyi id6
sziikséges'®. A szimulacios tapasztalatok alapjan az (p; N) fiiggvény:

P 12
e=107- <N2/3> (4.1-6)

A (4.1-6) fiiggvény paramétereit a 13. abra adataira illesztett egyenes
segitségével kapjuk meg:

p
logroe = v + p - logro (W) (4.1-7)

Az illesztett meredekség ;1 = —! /5. Ennek felhasznélaséval, e megkovetelt

0Ez egy atlagos, 2.26 GHz-es Intel@®)Celeron@®)CPU-val felszerelt IBM PC esetén tq ~
100ps
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pontossig mellett, a sziikséges megvizsgalt poziciok szama:

N3 .10

5 (4.1-8)

p =
A sziikséges poziciok (forgatasok) szaménak ismeretében, a teljes szami-
tasi id6:
N3 . 10% N°/

=ty - 107 —- (4.1-9)

t=ty-N -p(e;N)=ty- N - = .

Tehat a sziikséges szamitasi id6 a vizsgalt atomok szaméanak 6t harmadik-
azaz a szemcseméret 6todik hatvanyaval ng. Mivel a (3.1-2) és a (3.2-6) for-
mula egymassal ekvivalens, ezért ez el6bbi esetén is érvényes kell hogy legyen
a (4.1-8) osszefliggés. Ennélfogva az eredeti algoritmus szamitasideje a (4.1-5)
alapjan a szemcse atmérd nyolcadik hatvanyaval aranyos.

4.2. Adott szemcseméret eloszlas vizsgalata

Az el6z6 fejezetben megvizsgaltam, hogy egy monoszemcsés anyag esetén
a megkovetelt pontossag fiiggvényében hogyan kell megvalasztani a sziikséges
orientaciok szamat, igy megkaptam a (4.1-9) pontossag-id6 osszefiiggést. Eb-
ben a fejezetben azt kivinom megvizsgalni, hogy hogyan hat a pontossagra,
ha gy szimuladlunk (egy valésaghtibb) polikristalyt, hogy kiilonb6z6 szem-
cseméreti monoszemcesés polikristalyok szimulacios eredményeit egy adott
szemcseméret-eloszlas stirtségfiiggvényével silyozottan Osszegezziik.

Eloszlasnak normalis eloszlast vettem a szemcseatmérdre nézve, amely
szorasa a varhato érték egyharmada. Az eloszlasfiiggvényt nullatol az atlagos
szemcseméret kétszereséig - azaz 3 szigmaig - veszem figyelembe. Lépéskoz-
nek alapesetben egy atomnyi atmérénovekedést veszek. A szemcsék tovabbra
is (kozel) kocka alaktak lesznek.

A felosszegzendd részadatok (részeloszlasok) legeneralasanak két modja
is lehetséges:

e megvalasztunk egy fix orinetacioszamot (forgatasszamot), és ezt alkal-
mazzuk minden szemcse esetén, vagy

e az eddigi eredményeinket felhasznéalva, a (4.1-8) formula segitségével
minden szemcséhez egyéni, a mérettdl fliggs forgatasszamot rendeliink.
Erre az altalunk kitalalt moédszerre a késébbiekben az ,,adaptiv” jelzével
fogok hivatkozni.
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Varakozasunk szerint a masodik (adaptiv) modszernek jobbnak (illetve
nem rosszabbnak) kell lennie az elsénél. A kovetkezs két alfejezetben azt
vizsgalom meg, hogy mekkora a kiilonbség a két modszer kozt, azaz hogy
az adaptiv forgatis ,megéri-e a faradsidgot”. Ennélfogva, az Gsszehasonlitéas
végett, a 4.1 fejezettsl eltérGen a pontossagot a szamitasi idd fliggvényében
vizsgalom.

4.2.1. Fix orientacioszam

A fentiek alapjan tehat azt vizsgaltam elsGként, hogy a forgatasszam no-
velésével hogyan valtozik a (4.1-1) képlet altal definialt pontossag egy egész
polikristaly esetén. A vizsgélatok targya fcc szerkezetd réz polikristély, 2,
4 illetve 8 nm atlagos szemcsemérettel. A polikristalyokat alkoté szemcsék
a korabban ismertetettek alapjan 12 23 33...darab atomb¢l alltak. Erre fo-
gom a késébbiekben azt mondani, hogy résszemcsék kozt a dg.p 1épéskoz 1
atomnyi. (Ez annyit tesz, hogy a (kozel) kocka alaku klaszterek alapélét egy
atommal b&vitem.) A forgatasszam kezdépontjanak p = 32-t vélasztottam,
mivel a 4.1.1. szakasz vizsgalatai sordn a 11. abran lathaté modon, 27 illetve
125 atom esetén (attol fiiggéen, hogy a szimulalt adatot vagy az illesztett
egyenest tekintjiik) ez az érték felel meg az ¢ = 1 értéknek. Elvégeztem a
szimulaciot minden szemcsére ezen p érték szerint, majd minden lépésben
a duplajara néveltem. A 2 és 4 nanométeres atlagos szemeseatmérsjt (dqyg)
kristaly esetén az utolso forgatasszam p = 131072 volt (12 duplazas), dyyy = 8
nanomeéter esetén p = 32768 (10 duplazas) volt.

Hogy 0Ossze lehessen hasonlitani késébb az adaptiv moédszer eredményé-
vel, ezért az egész kristalyra jellemz3 pontossagot (melyet . ss-el jeloltem) a
sziikséges szamitasi id6 fiiggvényében abrazoltam a 14. 4brén, mely szamitésa
igen egyszertien, a (4.1-5) képlet alapjan:

8,14,28

Ty=ty-p-Y N=to-p- » i (4.2-1)
=1

ahol most p rendre fix érték (32, 64...), 8,14,28 pedig a legnagyobb vizs-
galt szemcse alapéle d,,, =2, 4 illetve 8 nm atlagos testatlod esetén, allando
dstep = 1 atom 1épéskozt alkalmazva. Az ,i” futdindex a szemcse alapélének a
hosszat jeloli atom egységben, tehét 2 a rész-klaszter mérete (,darab atom’-
ban). A korabbiakhoz hasonloan azt lathatjuk a 14. abran, hogy a pontossag
masképp javul a kiilonboz6 (atlagos) szemceseméret esetén, igy célszerd most
is a szemcseatmérd valamilyen hatvanyaval normélni az adatainkat.
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14. bra. Az egész kristalyra adodott effektiv pontossag a felhasznalt szamitasi idé fiigg-
vényében (egy a szamitogéptol fiiggetlenitett Ty idGegységben kifejezve). Az adatok loga-
ritmuséra illesztett m - & + b alakil egyenesek paraméterei a 2. tablazatban taldlhatoak.

Atlagos [lesztett e [lesztett s
szemcse- | meredekség (m) és hibdja tengelymetszet (b) és hibaja
meéret
2 nm -0,3942 +5,085% 1,9800 +6, 781%
4 nm -0,4417 +11,58% 28115 +13,81%
8 nm -0,5197 +15,46% 42174 +15,87%

2. tablazat. A 14. abra adataira illesztett egyenesek paraméterei.

Vizsgalataim alapjan, ha T helyett T'/d? normalast kivanunk alkalmazni,
akkor a 14. &dbra adatpontjai ¢ = 2,709325 4 0,000125 kitevs esetén mu-
tatjak a legnagyobb linearis korrelaciot, azaz ekkor illenek a legjobban egy
egyenesre. Ilyenkor a korrelacios egyiitthaté » = —0, 3838, ami jelen elem-
szam mellett 97,5-99% valoszintiséggel josol linearis osszefiiggést!!. A normalt
adatokra illesztett logipecrr = m - logig (T . d;;g) + b egyenes paraméterei
pp = —0,4387 £ 11, 66% valamint 5, = 2, 13869 + 14, 18%

HKétoldalt Student-t probat téve
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4.2.2. Adaptiv orientaciészam

Ebben a részben azt vizsgalom, hogy hogyan fog konvergalni a pontossag
az egész kristaly esetén, ha nem ugyanazt a p forgatasszam értétket hasznal-
juk minden kristalyszemcsére, hanem a (4.1-8) alapjan mindegyikre a mére-
tétsl fliggs egyéni értéket szabunk. E mogott az a motivacio, hogy az el6z6
részben egy fix p érték esetén a 4.1.3. tapasztalatai alapjan a kisebb szem-
cséket feleslegesen pontosan szamitjuk ki, mig a nagyobb szemcséket talan
nem elég pontosan. A helyzetet tovabb komplikaja, hogy a (3.1-2) Debye-
formulédbol belathatd, hogy a szoért intenzitds az adott klaszter méretének
négyzetével aranyos. A (4.1-8) formula alapjan ahhoz, hogy meghatéarozzuk
a sziikséges orientacioszamot, paraméterként meg kell adnunk, hogy az adott
szemcse részeredményétsl onmagaban milyen pontossagot varunk el. Igy ez
az alfejezet azt a kérdést is felveti, hogy van-e és ha igen milyen Osszefiig-
gés az egyes szemcséktSl megkovetelt €p pontossag és a felosszegzés utan az
egész polikristalyra adodo e.rr kozt. Természetesen most is ugyanazt a ha-
rom polikristalyt vizsgaltam, mint az el6z6 alfejezetben, kiindulasi pontnak
a fix orientaciészamhoz hasonlo értéket, £y = 1-et valasztottam.

Hogy a fix- és az adaptiv modszer konvergenciajat Ossze lehessen ha-

;;;;;;

;;;;;;

;;;;;;

kell csokkenteni (azaz novelni kell az elvart pontossédgot). Mindharom atla-
gos szemcsemeéret esetén 8 duplazéast végeztem el, azaz ¢y végss értéke 0,0625
volt. A sziikséges szamitasi idét (4.1-9) adja:

8,14,28
t

To=to- S (N-plesN) = 2. SON =120 S s (12:9)

<0 £ i=1
ahol g¢ az egyes szemcséktsl megkovetelt pontossag, 8,14,28 pedig a leg-

nagyobb vizsgélt szemcse alapéle dg,, =2, 4 illetve 8 nm atlagos testatlo
esetén. Az eredmény a 15. dbran lathato.
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15. Abra. Az egész kristalyra adodott effektiv pontossag a felhasznalt szamitasi idé fiigg-
vényében (egy a szamitogéptol fiiggetlenitett Ty idGegységben kifejezve). Az adatok loga-
ritmusara illesztett m - x 4 b alaku egyenesek paraméterei a 3. tablazatban talalhatoak.

Atlagos [lesztett e [lesztett s
szemcse- | meredekség (m) és hibdja tengelymetszet (b) és hibaja
meéret
2 nm -0,5235 +10,67% 2,4012 +14,67%
4 nm -0,5991 +13,97% 3,0824 +17,98%
8 nm -0,4993 +13,26% 3,7504 +16, 49%

3. tablazat. A 15. abra adataira illesztett egyenesek paraméterei.

Ha ismételten normélni kivanunk T helyett 7'/d* alkalmazva, akkor a
15. dbra adatpontjai o = 5,0631 4+ 0,0001 kitevs esetén mutatjak a legna-
gyobb linearis korrelaciot. Ilyenkor a korrelacios egyiitthatéo » = —0, 6532,
ami jelen elemszam mellett tobb mint 99,95% valoszintiséggel josol lineéris
osszefliggést'?. A normalt adatokra illesztett logioe.rr = m-logig (T . d;v‘);) +b
egyenes paraméterei i, = —0, 5298 + 8, 72% valamint 3, = 1,5601 4+ 14, 07%
(16. abra).

12Kétoldalt Student-t probat téve
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16. abra. A 15. abra adatai o = 5,063 normaléfaktor esetén. Az illesztett egyenes mere-
deksége p, = —0,5298 + 8, 72% tengelymetszete 3, = 1,5601 & 14,07%

4.2.3. A fix és adaptiv moddszer 6sszehasonlitasa

A 2. és a 3. tablazat adatait 6sszehasonlitva lathatjuk, hogy a logartimi-
zéalt €. - T egyenesek majdnem minden esetben (ha nem, akkor is kicsi az
eltérés) meredekebben esnek, ha adaptivan valasztjuk meg a p orientacio-
szamot. A legjobb természetesen az lenne, ha a szemcseméret szerint nor-
malt egyeneseket egy adbran tudnank abrazolni, am ez a latvanyosan eltérd
normaléfaktorok miatt nem lehetséges. Ehelyett csak egy-egy adott szem-
cseméret esetén tudjuk grafikusan Gsszehasonlitani a mért értékeket, példaul
dgvg = 2nm esetén a 17. abran. A 2. és a 3. tablazat, valamint a 14. és a 15.
abra adatait 0sszehasonlitva kijelenthetjiik tehat, hogy az adaptiv orientacio-
szam valasztéas picit, de szemmel lathatdéan jobb eredményt ad, mint a fix-p
modszer, azaz ,megéri a veszGdséget”. A fix-p modszer csak akkor kerekedik
az adaptiv felé, ha a hibahatar jocskan tobb mint 100%.

Ha 0sszevetjiik a most kapott eredményeket a 4.1.3. eredményeivel, akkor
lathatjuk, hogy az adaptiv-p mintegy ,,6rokli” a monoszemcsés klaszterek u-
jét, mig a fix-p esetében sokat szamolunk feleslegesen. Ez érthetd, hiszen az
adaptiv modszer sordn gyakorlatilag minden résszemcsére a 4.1.3. segitségé-
vel optimalizaltuk a sziikséges szamitasok szamaét.
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17. dbra. A szamitasi pontossig a két nanométer atlagos szemcseatmérdjt polikristaly
esetén, a szamitasi id6 fiiggvényében, a fix- illetve az adaptiv modszert alkalmazva. A két
egyenes koriilbeliil az abszcissza harmas értékénél metszi egymaést.

4.2.4. Az effektiv pontossagra hato tényezsk

Az el6z6 alfejezetben megallapithattuk, hogy az altalunk bevezetett adap-
tiv modszer jobb, mint a fix, igy innent6l csak az el6bbi elemzésére, illetve
hasznalatdnak optimalizalasara koncentralok.

A 4.2.2. alfejezetben felvet6dott a kérdés, hogy az egyes szemcsékre kiilon-
kiilon megkovetelt o milyen hatéssal van az egész kristaly e.¢y értékeére. Igy
most ezt a kapcsolatot vizsgalom meg, a kristaly méretének a fliggvényében.

Az eddig elvégzett szimulaciok alapjan €y és €.y kozt hatarozott kapcso-
lat van: e, koriilbeliil gy 0,4-szerese (18. abra, 4. tablazat elss sora). Am
az tovabbra is kérdés, hogy ezt a kapcsolatot befolyasolja-e az, hogy hogyan
valasztjuk meg az egyes rész-szemcsék kozt a lépéskozt. A valasz nyilvanva-
l6an igen, hisz példaul ha akkorara véalasztjuk meg a lépéskozt!?, hogy csak
az elsG résszamitas elvégzésére van mod (mert a mésodik rész-szemcse mar
nagyobb lenne, mint 2x8 nm), akkor az egyes szemcsére megkovetelt pontos-
sag egyenld lesz a teljes kristaly pontossagavall?, azaz az aranyossigi tényezd
koriilbeliil 0,4 helyett egzaktul 1 lenne.

Bnagyobbra, mint az atlagos szemcseméret
Hisz tjra visszatérnénk a monoszemecsés kristalyokhoz.
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Eppen ezen megfontolasbol tjabb szimulaciokat végeztem a 8 nanomé-
teres kristaly esetén: tjra elvégeztem az adaptiv 1épéskoz vizsgalatakor le-
folytatott szimulaciokat, am ezittal mas lépéskozzel: a d = 0-t6l d = 2 - dgyy
tartomanyban 2, 4, illetve 5 atom-atmérényit léptem (azaz 14, 7 illetve 5
rész-szemesét vizsgaltam). Az eredmények az eredeti mérés adataival (16pés-
koz dsep, = 1 atomnyi, azaz 28 vizsgélt rész-szemcse) egylitt a 18. abran,
illetve a 4. tablazatban talalhatoak.

07 T T N
dgtep=1 atom (28 points)
dg ep-2 atoms (14 points)
0.6 step=4 AtOMS (7 points) ...
dstep=5 atoms (6 points)
0.5
0.4
5 03
0.2
01 |-
0
-0.1
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

€0

18. abra. Adaptiv médszert hasznalva g és e r kapcsolata, a rész-szemcse atmérében
hasznalt 1épéskoz, azaz a vizsgalt részeloszlasok szamanak fliggvényében. Az abran mar
csak az adatokra illesztett e.r¢ = k- €9 + ko egyenesek lathatéak, a nyers adatok nem. Az
illesztett paraméterek a 4. tablazatban taldlhatoak. A vizsgalt kristaly atlagos szemcse-
mérete dgpg = 8 nmM.

Astep Illesztett 4 hibis [lesztett 4 Libai
[atomnyi] | meredekség (k) O PR o gelymetszet (ko) s Abaja
1 -0,4138 +15,24% -0,0065 +343,2%
2 -0,4536 +16, 74% 0,0077 +344, 7%
4 -0,5576 +17,36% -0,0469 +72,96%
5 -0,5686 +8,257% 0,0440 +37,62%

4. tablazat. A 18. abra ey = k- &g + ko egyeneseinek paraméterei. Az elss oszlop a
lépéskozt tartalmazza, azaz azt, hogy a megvizsgalt rész-szemcsék atmérsi hany atomnyival
térnek el egymastol.
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A 18. abra illetve a 4. tablazat alapjan két kovetkeztetést vonhatunk le:

e A 18. abran illesztett egyenesek meredeksége kozel zérus, igy feltételez-
hetjiik, hogy e.sy és €y kozt ardnyossig all fenn, valamint

e jol lathato kapcsolat van a lépéskoz és az e.¢f — €9 aranyossagi tényezd
kozt (a 18. abran lathato egyenesek k meredeksége), amit mintha a dse,
lépéskoz hatérozna meg.

Jogosan vetddik fel a kérdés, miszerint tényleg csak dg.,-t6l fiigg-e, vagy a
k-t befolyasolja az is, hogy mekkora szemcséket vizsgalunk (mekkora a dgy,
atlagos szemcseméret)?

Hogy ezt megallapithassam, elvégeztem az e.¢r — ey kozti ardnyossag vizs-
galatat da.g =2 ill. 4 nm atlagos szemcseméret esetén is, a dyyy = 8 nano-
méternél fent bemutatott modon. (Egyetlen eltérést a dg., étrékek szama
jelentett.) A 2- ill 4 nanométerrel kiegészitett c.rf = k - €9 + ko illesztéses k
paraméterei a 5. tablazatban talalhatoak.

Astep Illesztett s hibai
[atomnyi| | meredekség (k) &5 Bibaja
davg =2 N
1 0,601754 6,475%
2 0,724426 7,028%
3 0,837187 5,754%
4 0,931575 8,808%
dgpg =4 nm
1 0,447458 16,92%
2 0,604954 16,2%
4 0,73796 31,1%
5 0,838807 23,69%
6 0,733415 8,843%
8 0,91653 33,22%
dgpg =8 N
1 0,413800 15,24%
2 0,453641 16,74%
4 0,557557 17,36%
5 0,568600 8,257%

. tablazat. Az e.ry = k-e¢+ ko egyeneseinek paraméterei dg,y =2, 4 ill 8 nm esetén. Az
els6 oszlop a lépéskozt tartalmazza, azaz azt, hogy a megvizsgilt rész-szemcsék atmérsi
hany atomnyival térnek el egyméastol.
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Az egyenesek k meredeksége és a (dgiep; davg) kOzti Osszefliggést, a 19. ab-
ran illesztett fiiggvényben hataroztam meg. Az illesztett fliggvénnyel szemben
két kritérium allt fenn:

e A lehetséges legkevesebb azaz 1 szemcse figyelembevételekor az ara-
nyossag 1, tehéat ha ‘2‘%}’ — 1 akkor k — 1.

e Az Osszesnél nem tudunk tobb szemcsét figyelembe venni, tehat a flige-
vénynek %:: — 0-nal erdsen tartania kell egy hatarozott értékhez.

Ezen két elv figyelembe vételével, a 5. tabldzat adataira egy

dstep
k=A-\1—B.¢ T (4.2-3)

alakt fiiggvényt illesztettem (19. abra). Az illesztett paraméterek a 6.
tablazatban talalhatok.

1.3
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~ 08
0.7

0.6
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0.4 {
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k(d

y :

t

stepldav?I

——

0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1

/d

dstep avg

19. &bra. e.fs és g¢ ardnyossagi tényezéjének valtozasa a figyelmbe vett szemesék sza-
ménak fiiggvényében. A pontokra illesztett (4.2-3) gorbe paraméterei a 6.tablazatban ta-
lalhatoak.

A hiba B hiba
1,07656 | +3,181% | 0,926567 | 43, 003%

6. tablazat. A 19. dbrara illesztett (4.2-3) gérbe paraméterei.
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4.2.5. Az adaptiv modszer szamitasi igénye

Az el6z6 fejezetekben birtokaba keriiltiink mindazon tudasnak, ami alap-
megkovetelt pontossag, és a szemcseméret eloszlas (valamint az altalunk hasz-
nalt szamitéasi eljaras, azaz a lépéskoz) fiiggvényében. Ebben a fejezetben
kivanom ezeket az eredményeket egy-egy formuléba Osszfoglalni. Két részre
bontom a feladatot: az els§ a szamitéasi id6 meghatarozéasa a szemcseméretben
egy adott 1épéskozt valasztva, azaz eltekintve a probléma lépéskoz-valasztas
ton fliggvénye lesz. Masodik 1épésként a 1épéskozt is hozzaadom, mint szabad
paramétert, és keresem a szamitasi id6 minimumat a lépéskoz fiiggvényében.

Lépéskoztsl fiiggetleniil.

Els6ként tehat a pontossag - id6 fiiggvényt hatarozom meg, egy adott
lépéskoz esetén: ugyan a formulaink tovabbra is fiiggeni fognak a lépéskoztsl,
de - ahogy péar sorral kordbban emlitettem - most gy tekintjiik, mintha ez
nem lenne szabad paramétere a problémanak, azaz mintha csak egyféle 1épés-
kozt tudnank hasznalni, mintha mas lépéskoz nem is 1étezne a vilagon. Persze
valojaban meg kell valasztani a 1épéskozt, ezért most 1épéskoznek a ,trivia-
list” azaz dg., = 1 atomnyit'® vettem. Tehat adott a vizsgalando polikristaly,
azaz dgyg, valamint az elvart e.5y pontossag, ebbdl akarjuk meghatarozni a
T szamitasi id6t:

T = f(ecsf; davg) (4.2-4)

Mar megallapitottuk, hogy a helyes modszer az adott rész-szemcsékre
kilon-kiilon a méretiiktdl fiiggs egyéni orientacidészamot vizsgélni, azaz az
adaptiv modszer hasznélata. Ekkor a szamitasi id6:

T=to-Y (N-p(eo;N)) (4.2-5)

Ahol ¢ty azt mutatja meg, hogy a (3.2-4) képlet szamitasahoz egy-egy
atom esetén mennyi id6 sziikséges'®. Az N klaszterméret egyértelmien kifejez-
hetd a szemcseatmeérdvel: egy konstans prefaktort leszamitva (ami a szemcse
alakjat jellemzi) N arédnyos a szemcseatmérs kobével. Mivel mi kocka alaki
szemcsékkel szamoltunk, a prefaktor 1 lesz!”, igy a tovabbiakban elhagyom
(nem bonyolitom az egyenleteket egy tovabbi egyiitthato bevezetésével).

15 Azaz a vizsgalt (kozel) kocka alaki rész-szemcsék alapéle egy atomnyival né.
16z egy atlagos, 2.26 GHz-es Intel®)Celeron@®)CPU-val felszerelt IBM PC esetén tq ~
100ps
17 o A1 T
gombnél %,
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A kovetkezs 1épés az p — g kapcsolat meghatarozasa az adott szemcsére:
ezt tettik a 4.1.3-ban ((4.1-8) egyenlet):

N> 1027 102
Tt Z( ):t0«€—%~2d5 (12:6)

Ujabb két feladat adodott: az Eeff — €0 kapcsolat meghatarozasa (a 1é-
péskoz vélasztasanak szabadsagat még nem beleszamitval), valamint a d®
szumma elvégzése. Ez el6bbi a 4.2.4. fejezet eleje alapjan egy konstans k
szorz6'®. Az utobbit a kovetkezs Osszefiigges adja [18]:

zn:ip _ (n + 1)(p+1) N zp: Bk ) (Z) ) (n + 1)p—kz+1 (4.2_7)

P p+1 zlp—k:+1

Ahol p € N és a By egyiitthatok az tn. Bernulli-szamok [18]'9. A p =5
esetben a szumma a kovetkezSképp fejezhets ki:

if) _ 41 (1)t DT (nt1)? (4.2-8)

2 12 12

Tehat a szamitasi idS, a megkovetelet pontossag fliggvényében, dg,, atla-
gos szemcsemeéret esetén:

2-d,
027 027 2 (2 dapg +1)8 6+ (2 dypy + 1)°
T _t d5 . avg _ avg
0 Z ( 12 12 +

+

52 dawg + 1) (2 dayy + 1)
12 12

(4.2-9)

a szemeseatmérét ,atomnyi’-ban mérve. Grafikusan abrazolva a 20. 4bréan
lathatjuk 3 kiilonbo6z6 esetben.

18 Ami ugyan fiigg a 1épéskoztsl, de ennek megvalasztasanak szabadsagat egyeldre kizar-
tuk a problémabol.

9 A Bernulli-szamoknak kétféle definicioja is létezik: Bi-et leszamitva minden paratlan
indexti Bernulli-szam zérus, igy egyes helyeken ezeket nem is definialjak (Ez a [18] forrasban
az ,els6 deffinicio” (p. 417)). Am a (4.2-7) kifejezés a ,méasodik” médon (p. 417) defninialt
Bernulli-szdmokat hasznalja, azaz ahol Bz, Bs, B7 ... rendre 0.
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d,,=2nm
13 dzzgf4 nm 7
12 davg_s nm -
11
= 10 ‘
E |
= e e |
: 77 /
o 8 |
: ya
6 -
5L
4

Eeff

20. abra. A szamitasi id6 novekedése, a megkovetelet pontossag fiiggvényében, kiilonbozs
szemcseatmérck esetén. Az id6t e. s figgvényében abrazoltam (szemben a (4.2-9)-el): g¢ és
cefr kbzt a k aranyossagi tényezd termet kapcsolatot, ami fligg az atlagos szemcsemérettsl
illetve a lépéskoztol. k helyére mindharom gérbére beirtam a ,,dgtep = 1 atomnyi”nak (azaz
a mar emlitett ,trivialis” lépéskoz valasztasnak) megfelels értéket (5. tablazat). Mivel a
csokkend ¢ jelenti a névekvs pontossagot, ezért az abszcissza tengelyen fordita vettem fel
a skalat.

Lépéskoztdl fiiggben.

Az el6z6 részben meghataroztuk azt, hogy a szamitasi idé hogyan fiigg a
megkovetelet pontossagtol (20. dbra). Lathatjuk, hogy a szamitéasi id6 mono-
ton no, a megkovetelet pontossag fiiggvényében. Am ahogy mar elére jelez-
tem, ez az Osszefiiggés csak egy adott 1épéskoz valasztas esetén (dsee, = 1) van
igy. Ha figyelembe vessziik, hogy masképp is megvalaszthatjuk a lépéskozt,
az kétféleképp hat ki a szamitasi iddre:

Ceff

Fdmnedons) kapcsolaton keresztiil, valamint

® az gy =

e > d° Gsszegen keresztiil.

A 4.2.4-ben tapasztaltak alapjan, dg., novelésével egyrészt noveljik k-
t, azaz csokkentjiik -t tehat megndveljiik a pontossagot?®, de ezzel egyben

P

a szamitdsi iddt is megnoveljik ((4.2-9) egyenlet). Masrészrol viszont, dge,

20Pontossag alatt az algoritmus konvergenciajanak gyorsasagat értjiik, nem pedig, hogy
milyen pontosan kapjuk meg a valés eredményt: nyilvanvald, hogy dgiep novelésével, azaz
résszemcsék kihagyasaval tavolabb keriiliink a valosagtol.
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novelésével résszemcséket hagyunk el, azaz csokkentjiik a szamitasi idét. Eko-
zOtt a két hatés kozt egyensiilyozva, meghatarozhatunk egy olyan lépéskoz
valasztast, ami adott megkovetlet pontossidg mellett minimélis szamitasi id6t
igényel.

A 4.2.4-ben tapasztaltak alapjan a (4.2-9) egyenlet (és a szamitési algorit-
mus) paramétereként szolgalé €, a megkovetlet e.¢¢ pontossag k-ad része. A
k aranyossagi tényezs fiigg a vizsgalt polikristaly atlagos szemcseméretétdl,
valamint a valasztott 1épéskoztsl, méghozza a (4.2-3) Osszefliggés alapjan.
Ezek figyelembevételével a (4.2-6) formula a kovetkezéképp modosul:

2-day

1027 1027 d“e”g
TItO'?'ZCﬁ:tO'W'dste})' Z i5 (42-10)

0 (=) =

Azaz felhasznalva (4.2-3)-t:

2-davg

1027 - dy
T=t,- = dstep - i° (4.2-11)

i=1

Ceff
_dstep
A\ 1-B.e davg

Azaz:

A2 <1_B.e—ifss) s
daep - Y 7 (4.2-12)

_ 2
T =ty-107 - =2
eff i=1

Ahol a szumma a (4.2-8) képlet alapjan végzendd el, n helyére %—et
irva. Az eredeti célkittizésiink az volt, hogy adott ,minta” (azaz adott dgg)
esetén talaljuk meg azt az e.ff-dsep kombinaciot, amely minimalizélja a sza-
mitéasi id6ét. A (4.2-12) formulan lathato, hogy e.rs-nek szigorttan monoton
fliggvénye, igy a minimalizalast dg.p-en keresztiil kell /kéne elérni. Ez elvben
egyszer: képezni kell a (4.2-11) formula dg,., szerinti derivaltjat, és meg-
keresni azt a dg,, értéket, ami ezt nullava teszi*'. A gyakorlatban viszont

21Persze ez még csak sziikséges feltétele a szélsGérték helynek.
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probléméba titkoziink: nevezetesen a (4.2-12) formula vezets rendben:

_ dstep

¢ w1
T~ (4.2-13)
ggff dgtep

Amirdl latszik, hogy a dg.p, szerinti derivalas utdn egy hatod-foka po-
linomot (és exponencialis fliggvényeket) tartalmaz a nullava teendd kifeje-
zés. Ennek analitikus megoldasa igen nehéz lenne (ha egyaltalan lehetséges),
igy inkdbb numerikusan/grafikusan vizsgélva probalok meg kovetkeztetést
levonni a (4.2-12) minimumhelyére.

14 ¢ £4=0.1,d.,.=2nm —
' Y.L,
 £g=0.1, dg,0=4 nm
12 | €ef=0.1, dgyg=8 NM
(1%
10}
- 8
S \
g 6
4 -
2 ; - o —
0
0 2 4 6 8 10

dstep [atoms]

21. abra. A (4.2-12) kifejezés, dstep fiiggvényében abrazolva, dllandd megkdvetelt pontos-
sag mellett, kiilonféle atlagos szemcseméretek esetén.

A 21. és 22. abrak alapjan levonhatjuk a kovetkeztetést, miszerint dgp-
nek az értelmezési tartoméanyan (pozitiv egész szamok) nincs minimuma.

Lathatjuk tehat, hogy nem létezik egy ,optimum pont” dg., megvalasz-
tasaban: a szamitasi 1d6 dg., novelésével (azaz egyre tobb rész-szemcse igno-
ralasaval) minden értelmes® e.;; esetén csokkenni fog. Ennek oka, hogy .y
olyan gyengén fiigg dg.,-t6l, hogy a (4.2-12) kifejezésben a rész-szemcsék meé-
retére vonatkozd szumma fog dominalni. Tehat tudjuk csokkenteni a szami-

22azaz 0 és 1 kozti: 1 feletti hibahatarral nem igazan érdemes foglalkozni
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14 c.=05 d. =8nm —
v ff . i
| =01, =8 nm
12 W‘T Eeﬁzo'oly dan:8 nm -
- |
= 8 \\
S N
g 6 :
4 B — —
2 ]
0
° ? 4 6 8 10

dstep [atoms]

22. dbra. A (4.2-12) kifejezés, dst.p fiiggvényében dbrazolva, allandé 4tlagos szemeseméret
mellett, kiilonféle megkovetelt pontossagok esetén.

tasi id6t az algoritmus konvergenciara vonatkozo elvarasunk feladésa nélkiil,
am ne feledjiik, hogy ekkor tavolabb keriiliink a a megoldas valos értékétdsl.
Ennek fényében javaslom, hogy az eréforrasaink hatarain belil mindig a le-

het6 legkisebb dg., értéket vélasszuk, azaz a lehetd legtobb rész-szemcsét
vegylik figyelembe.
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5. Osszefoglalas

A dolgozat soran megismerkedtiink a diffrakci6 leirdsahoz sziikséges leg-
alapvetébb fogalmakkal, valamint az elhajlas egyszerti, amde nagyon pontos
modelljének, a kinematikus modellnek a matematikai részleteivel. A kine-
matikus modell bemutatasa utan ismertettem egy modellt a nanoszerkezeti
anyagok szorasanak egyszerd kiszamitaséra.

Sajat tevékenységemet a témakorben, ez utébbi modell szamitasi algorit-
musanak és a Debye-formula atalakitasaval kezdtem. Az atalakitott Debye-
formulat alkalmazva a szamitasi id6 nem négyzetesen, hanem csak linearisan
né a vizsgalt atomok szamaval, igy alkalmassa valt egy 1j, nagyobb méret-
tartoméany beladthato idén beliili vizsgélata.

Mivel polikristalyos mintak szimulaldsa esetén mind az eredeti, mind a
sajat algoritmusom tartalmaz egy véletlen faktort, ezért megvizsgéltam, hogy
ezen Uj mérettartoményban hogyan konvergalnak a szamitasi eredmények.

El6szor egy nagyon egyszertd modell keretein beliil vizsgéltam a konver-
genciat: igynevezett monoszemcsés (azaz csak egyféle alaku és méretd szem-
csét tartalmazo) polikristaly esetén. Megallapitottam, hogy az eredmények
konvergalnak az elméleti értékhez, az adott hibahataron beliilre keriiléshez
sziikséges szamitasi 1épések szama pedig a kristélyra jellemz6 szemcseatmérs
otodik hatvanyéval aranyos.

Kovetkez6 1épésben kibévitettem a modellt egy adott szemcseméret-elosz-
lassal rendelkezé pordiffrakcidra. Ennek kiszamitasara két modszer is felme-
riilt: az egyik - a trividlis - egyforman bénik minden rész-szemcsével, mig a
masik - altalunk kitalalt modszer - mindegyikhez egyedi (a monoszemcsés
tapasztalatok alapjan szamitott) orientacidszamot rendel. Vizsgalataim so-
ran az deriilt ki, hogy az utoébbi modszer (az adaptiv orientécidoszam) esetén
konvergalnak gyorsabban az eredmények, igy a dolgozat hatralévé részében
mar csak ez utobbi modszert vizsgaltam tovabb.

Igy a dolgozat hatralévé részében ennek (az adaptiv) modszernek a para-
métereit vizsgaltam: a konvergencidra megkovetelt pontossagot, valamint a
szemcseméret-eloszlas paramétereit (atlagos szemcseméret, az eloszlas felbon-
tasa), illetve azt, hogy ezek milyen megvalasztasa esetén lehet minimalizalni a
szamitasi id6t. Eredményiil azt kaptam, hogy az algoritmus konvergencidjdra
vonatkozo6 tetszéleges megkotés mellett, a szamitasi id6 csak a szemcseméret-
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eloszlas felbontasanak durva csokkentésével csokkenthets. Azaz az algoritmus
konvergalni fog ugyan, de nem a valos értékhez.

Tovabbi feladataimat /céljaimat az eredmények tudoméanyos folydiratban
valo publikaldsan tul, a polikristaly modelljének kibgvitésében, és annak a
konvergenciara val6 hatasanak vizsgilataban latom. Azaz szeretném meg-
vizsgalni, hogy a dolgozat sorén illesztett paraméterek hogyan fiiggnek a
szemcsék alakjatol, az eloszlas tipusatol, a racs szimmetriaitol stb.

Tovabbé, ha a polikristalyra vonatkoz6 modelliink elég valdszerd, akkor
nekilathatunk annak a vizsgalatdhoz, hogy a szimulacios eredmények hogyan
konvergalnak a valds mérési eredményekhez.
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