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Streszczenie: W pracy przedstawiono mlbwos¢ wykorzystania wspomagania
komputerowego w badaniach materialtoznawczych. Poadw wyniki rzeczywistych bada

z wykonanymi symulacjami oraz przedstawiono zaletykorzystywania komputerowego
wspomagania w toku wykonywanych prac badawczych.

Abstract: The paper presents possibilities of using compaitsed research in materials
science. Simulation results were compared with ootedl research followed by presentation
of advantages of using computer-aided research.
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1. WSTEP

Nieustanny rozwéj metod badawczych jest paany z rozwojem nauki i techniki,
stymulupc projektowanie nowych materialtébw o coraz lepszydasnaciach. Od pocgku
istnienia mikroskopii elektronowej jest ona wykasigwana do bada materiatdw.
W przypadku promieni rentgenowskich ich patépwe zastosowanie zw#ane byto
z medycyn. Jednak prace Braggow pozwolity na zastosowaniem@niowania
rentgenowskiego do celéw badania materiatéw kriggtiaych. Wykonywanie badana
dyfraktometrze rentgenowskim jest abu prostsze mi w przypadku transmisyjnego
mikroskopu elektronowego. Wynika to gtéwnie zzgceh trudndci w przygotowaniu
odpowiednich probek dla TEM tzw. cienkich folii, aar koniecznéci posiadania bardzo
drogiego urzdzenia pomiarowego jakim jest ten typ mikroskope4]1lDlatego te wraz
Z rozwojem mocy obliczeniowej komputeréw i ich umaechnienia, rozwijane byto
oprogramowanie ktére umlbiwiato symulacg wynikéw pomiaréw zaréwno na TEM jak
i XRD [5-9]. Zastosowanie tego typu oprogramowanimazliwia uzyskanie wynikow
wzorcowych, ktére nagbnie mana poréwné z tymi uzyskanymi z uggdzen badawczych.
Zastosowanie oprogramowania uttiia rowniez wykonanie szeregu symulacji, nazej
ilosci materiatéw i na podstawie uzyskanych wynikéw\ala na wybranie probek do bada
konwencjonalnych. Umdiwia to czsto zmniejszenie kosztow wynilsaych z konieczni
przygotowania diej ilosci probek oraz ich badania [10-12].
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2. OPROGRAMOWANIE

Do symulacji bada materiatoznawczych wykorzystano programy: Crydaker, Crystal
Diffract oraz Single Crystal, ktére mioa pobra w wersjach demonstracyjnych ze strony [4].
Crystal Maker (CM) jest to oprogramowanie zgjce do tworzenia komorek elementarnych
i sieciowych paadanych zwizkéw czy faz. Program ten jest niezwykle istotngnipwa
programy Crystal Diffract (CD) oraz Single Crys{&8C) wymagaj posiadania gotowych
schematow komodrek badanych materiatow. Komorki wvighateriatdw zostaty ju
opracowane w oprogramowaniu CM lub podobnym inaoje pobré z r&znych baz danych
np. bezptatnej Crystallography Open Database. Wpaiaku braku opracowanego modelu,
niezlzdne staje gijego wtasnogczne zasymulowanie - w tym celu niedba jest znajomid
parametrOow sieci oraz grupy przestrzennej symulegarmateriatu. Informacje te szgsto
dostpne w literaturze lub artykutach naukowych, jedmailepszymzrédtem informacji §
kartoteki materiatbw np. JCPDS. Program CrystalfrBit (CD) umaliwia symulacg
dyfrakcji promieni rentgenowskich na badanym matericzyli umaliwia symulowanie
wynikow XRD, natomiast program Single Crystal (S@nhazliwia symulacg dyfrakcji
monokrysztatu w TEM [13-15].

3. BADANIA | MATERIALY

W pracy poréwnano wyniki badauzyskanych na usglzeniach TEM i XRD z wynikami
symulacji w programach CD i SC. Wyniki uzyskane WRIX poréwnano z wynikami
z programu Crystal Diffract, jako badane materiatybrano aluminium, mied i zelazo.
Wyniki dyfrakcji monokrysztaltbw z TEM poréwnano zmsulacp w programie Single
Crystal, materiat badawczy to monokrysztaty miedita oraz platyny [7,8].

3.1. Porownanie wynikow XRD i symulacji Crystal Diffract

Jednym z najwaniejszych parametrow o jakim naje pamitac w czasie wykonywania
symulaciji jest konieczr$é podania dtuggci fali promieniowania wykorzystywanego w badaniu
na XRD. Do programu natg poda& doktadm dlugas¢ promieniowania, poniewaw przypadku
zastosowania innej wald uzyskane refleksydola przesunjte (rys.1). Co mee skutkowa
wyciagnieciem bkdnego wniosku na temat wgptijacych w materiale napten [7,8].
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Rysunek 1. Symulacja dyfraktogramu probki miedziaag lampa miedziana b) lampa
kobaltowa [badania wtasne]

Figure 1. Simulation of diffraction pattern for qogr sample a) copper lamp b) cobalt lamp
[own research]
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Wyniki porownawcze dla miedzi przedstawiono na nfgu?2.
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Rysunek 2. Poréwnanie wynikéw probki miedzianejwghnik badania XRD b) symulacja
w programie Crystal Diffract, badania z wykorzys¢an lampy kobaltowej [badania wiasne]
Figure 2. Results comparison for copper sample RPXest result b) simulation in Crystal
Diffract, studies using cobalt lamp [own research]

Wyniki porownawcze dla aluminium przedstawiono ysunku 3.
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Rysunek 3. Porownanie wynikow probki aluminium aymik badania XRD b) symulacja
w programie Crystal Diffract, badania z wykorzysém lampy kobaltowej [badania wiasne]
Figure 3. Results comparison of the aluminum sang)leXRD test result b) simulation
in Crystal Diffract, studies using cobalt lamp [owesearch]

Wyniki porownawcze dlaelaza przedstawiono na rysunku 4.
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Rysunek 4. Poréwnanie wynikéw prébkelaza a) wynik badania XRD b) symulacja
w programie Crystal Diffract, badania z wykorzys¢an lampy kobaltowej [badania wiasne]
Figure 4. Results comparison for iron sample a)X&bt result b) simulation in Crystal
Diffract, studies using cobalt lamp [own research]



24 K. Matus, P. Boryto, M. Skrzypczak,Swa

Uzyskane wyniki pomiarow i odpowiadaych im symulacji wskazuwj ze przy
wykonywaniu bada dla niekrytycznych probek mina postay¢ sig wynikami symulacji
komputerowych zamiast rzeczywistymi wynikami.

3.2. Poréwnanie wynikow TEM i symulacji Single Crystal

Program Single Crystal umlbwia symulowanie wynikow dyfrakcji elektronow
I obserwowanie uzyskanego obrazu, z praktycznieottuygo kierunku krystalograficznego.
Umozliwia rowniez  potwierdzenie poprawsoi  wyliczonej dyfrakcji z TEM.
Poprawnie rozwizana dyfrakcja elektronowa zawiera przypdikowanie ptaszczyzn
krystalograficznych do week ugetych oraz wskazanie kierunku padaniazii elektronow
na krysztat. Poprawnie rozgriana dyfrakcja zostata przedstawiona na rysunky&.|

Rysunek 5. Przyktad poprawnie roaganej dyfrakcji. Kierunek padania azki elektronov
to [112] [badania wtasne]

Figure 5. Example properly solved diffraction. "direction of electron beam is1{2]
[own research]

Natozenie obrazu (rys. 6) uzyskanego z TEM na obraz myggwany z CS, potwierdza
ich zgodné¢. Oprogramowanie opisato refleksy w ten sam spasolrzytkownik TEM dla
prébki rzeczywistej. Program CS pozwala ponadtosgmulacje dyfrakcji dla rnych
orientacji krystalograficznej materiatu (rys. 7)aKysunkach 8-11 przedstawiono rozxénia
zarejestrowanych obrazow dyfrakcyjnych oraz uzyskaygniki symulaciji.
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Rysunek 6. Nalzenie obrazu dyfrakcji z TEMwyniku symulacji z Single Crystal. Préb
miedziana. Kierunek padaniaamki elektronéw to [ ] [badania wiasne]

Figure 6.lmage over lay of TEM diffraction pattern and Sen@rystal simulation result fc
copper sample. The direction of electron beam is [ [own research]

Rysunek 7. Wynik symulacji z Single CrystBébka miedziana. Kierunek padaniaaxii
elektronéw to [100] [badania wiasne]

Figure 7. Single Crystal simulation result, copgample. The direction of eleon beam i
[100] [own research]

Rysunek 8. Rozwzana dyfrakcja monokrysztatu ztotéierunek padania weki elektronow

to[ ] [badania wtasne]
Figure 8. Solved diffraction of gold monocrystaheTdirection of electron beam it ]
[own research]
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Rysunek 9. Nalzenie obrazu dyfrakcji z TEM i wyniku symulacji zngie Crystal.Probke
ztota. Kierunek padania wiki elektronéw to [ ] [badania wtasne]

Figure 9.Image over lay of TEM diffraction pattern and Sen@rystal simulation result fc
gold sample. The direction of electron beam ] [own research]

Rysunek 10.Rozwigzana dyfrakcja monokrysztatu platyny. Kierunek padawiazki
elektronéw to [001] [badania wiasne]
Figure 10. Solved diffraction of platinum monocaystThe direction of electron beam

[ ][own research]

Rysunek 11. Nateenie obrazu dyfrakcji z TEMwyniku symulacji z Single Crystal. Préb
platyny. Kierunek padania waki elektronéw to [001] [badania wiasne]
Figure 11.Image over lay of TEM diffraction pattern and San@lrystal simulation result fc
platinum sample. The direction of elektron beair ] [own research]
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W przypadku oprogramowania Single Crystal, zmmno by stosowane zaroéwno do

symulacji dyfrakcji monokrysztatdbw praktycznie ddwego materialu jak i sprawdzenia

poprawndci rozwiazania dyfrakcji rzeczywistej, ktore w przypadku d&ej ztazonych
zwiazkdéw bywaj niezwykle skomplikowane. Mdiwosé tatwej weryfikacji wynikoéw bada
pozwala na oszednas¢ czasu i minimalizuje mdiwosé¢ bledu w czasie wykonywania batla

4. PODSUMOWANIE

Dzieki wykorzystaniu symulacji komputerowych oma w tatwy sposéb zmniejszyiosc
wykonywanych bada Jak rownie mazliwa staje st weryfikacja poprawndei

proponowanych rozwean oraz maliwos¢ porownania uzyskanych wynikow dla probek

rzeczywistych z wynikami dla materiatébw teoretyczhy Takie podégie umaliwia
wyciagniecie wnioskdbw na temat nagen czy tekstury wysipujacych w materiale.
Wykorzystanie programow Crystal Maker, Crystal Rifft oraz Single Crystal w éym
stopniu mae utatwt prace badawcze zaawansowanymytkownikom TEM i XRD.
W przypadku o0s6b niedwiadczonych w obstludze ww. uwdzen badawczych,
oprogramowanie to unibwia tatwe symulowanie wynikOw w szerokiej gamistawier co

znacznie utatwia zrozumienie ich wptywu na uzyskieavyniki.
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