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Motivacio

« OTKA 81808 (Czigany Zsolt, Geszti Olga, Misjak
Fanni, temavezet6: Radnoczi Gyorgy)

* Cu-Mn vekonyretegek elektronmikroszkopos
vizsgalata — nanoszemcseés fazis

 Elektrondiffrakcidé szimulalasa



Elektrondiffrakcio szimulalasa

 Debye-formula . Vonalkiszélesedés
konvolucio
2 nm alatt 10 nm felett

Kimarado tartomany: 2-10 nm



Elmeéletl attekintes

« Atomcsoport elektronszorasa:
s _ S
S

= 3

» Klaszter-modell: “9;:_123
a polikristaly klaszterek egyiittese, az M

iIntenzitasok osszegzodnek



Gyakorlati problema

» A Debye-formula egyszerl, megsem
nagyszeru: T=-pf-t
» Példa:

— 8760 atomos klaszter (d=13 nm) eseten egy
atlag PC-nek (t,=100 ps) egy K iranyba kb. 2
ora

— Polikristaly: mindez p=1000 orientacioban

— Intenzitas-eloszlasfuggveny: =100 pont

— Osszesen kb. 24 év



Megoldas

A Debye-formula atalakitasa:
= 5 - - == T

Képzete s resz kieslik, koszinusz tétel:

S




Megoldas

» A Debye-formula atalakitva: ‘ L{:C? _|_§
C—ST, kC k<R

J
S;E%ﬁﬁt@
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« Ezmar T=ANPT-t, emészti csak az
IdOnket
« Példa:

— 8760 atomos klaszter egy K iranyba 2 6ra/4380 = 0.9
masodperc

— p=1000 orientacioban, f=100 K ertekre: 24 ora



Hany orientacio kell?

» Az eloszlasfuggveny konvergal:
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Hany orientacio kell?
* JO helyre konvergal -e?
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Konvergencia merese

K
» ,Pontossag” def.: P.!]'lo(Kﬁ_'ao( KldK
B TR
j'zp( KdK
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» Rogzitett tartomanyon
» Adott N-re



Monoszemcseés konvergencia
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Cu - 60 atom
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(€,N,p) 0sszefuggesek

Ha a meredekseg -0.5
N3
/P

A pontossag: =10

Megforditva: pzla

A szamitasi ido: _I%fsl\sgl%—e




Nem egyforma szemcsek

 Nem monoszemcses polikristaly esetéen
sulyozunk a szemcsemeret eloszlas

szerint
» Resz-szemcsek: hogy banjunk veluk?

E
— Egyforman: fix-p & 21%
=

£

— Korabbi eredmény: adaptiv-p 19 &
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Effektiv pontossag

* SoK Kis rész-szemcse 0sszessege
pontosabb-e?

4

dst;p=1 atom (28 points)

dgtep—2 atoms (14 points)
0.6 - dtstep=4 atoms (7 points)
dstep=2 atoms (6 points)
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MitOl fugg az aeﬁ-ao arany’?
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Mitol fugg az €_4-€, arany?

* A lehetseges legkevesebb azaz 1
szemcse figyelembevételekor az

aranyossag 1 .l
(AVg
« Az osszesnel nem tudunk tobb szemcseét
figyelembe venni d,
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Szamitasi ido

« A monoszemcseés formula altalanositva:
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Optimalizalas

* Meg egy szabad parameter: dg,

%f?%@teg\L Tno

3 T csokken

» Kiegyensulyozhato-e ez a ket hatas?
* Sajnos nem



(Nem) optimalizalas
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Osszefoglalas

A Debye-formula felgyorsithato

Elerhetoveé valik egy Uj mérettartomany
Polikristalyos mintak eseten veletlen faktor
A eredmények konvergensek
Monoszemcsés esetben: T~d® > T~d°
Adaptiv orientaciészam: T~d®



Vege?

* A munkanak nem
* Az elboadasnak igen

Koszonom a figyelmet!



Cu fcc polikristaly




