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Modelowanie materiatdw i przewidywanie ich wtasciwosci

Modelowanie materiatéw odbywa sie za pomoca znanych narzedzi, bedacych cze-
$cig praktyki inzynieryjnej. Szczeg6lnie znane sa metody elementéw skoniczonych
i obliczeniowa dynamika cieczy. Jednakze aktualne modelowanie materiatow idzie
znacznie dalej. Obliczenia struktury elektronowej pozwalajg zaproponowac¢ cemen-
ty z okre$lonym czasem twardnienia lub pozadane wtasciwoSci piezoelektrycznych
transduceréw. Badania na poziomie atomowym pozwalaja przewidzie¢ prawidtowe
dziatanie katalizatoréw, czy tez zachowanie sie paliwa nuklearnego w warunkach
ekstremalnych. [losciowy opis struktury w mesoskali i zrozumienie tworzenia sie
takiej struktury umozliwia udoskonalenie polimeréw, tekstury lodéw i barier ter-
micznych warstw ochronnych. Jeden z takich obszaréw aktywnosci, bedacy komer-
cyjnie wykorzystywany, stanowi uzycie ilo§ciowej termodynamiki, kinetyki i staty-
styki modelujacej produkcje stopéw z podwyzszonymi parametrami i poprawiong
powtarzalnoScia.

Pojecie modelowania materiatéw ma obecnie bardzo wiele znaczen. Nie jest to
fizyka ciata statego, z wyjatkiem wyprowadzenia metody i jej uzasadnienia. Oprécz
takich metod, jak CAD (computer-aided design) i metoda elementéw skonczonych,
modelowanie wykorzystuje wielorakie strategie, nie wytaczajac z tego metod
analitycznych. Ich wykorzystanie i rola w duzej czesci zalezy od zaangazowanego
w tematyke przemystu. Przy projektowaniu lekéw, struktura i wtasciwosci moleku-
ty sg zasadniczym problemem, i w tym obszarze obserwuje sie duza aktywnos¢ ba-
dawcza i rozwojowa. Modelowanie, wytypowanie i wczesna selekcja nowych mole-
kut sg uzasadnione réwniez z ekonomicznego punktu widzenia, poniewaz odkrycia
generuja tez popyt. Jednoczesnie istnieje jednak ograniczenie, poniewaz zaden lek
nie otrzyma zezwolenia na zastosowanie, jezeli jest tylko modelowany kompute-
rowo. Tym niemniej modelowanie daje wymierne oszczedno$ci ekonomiczne przy
produkcji nowych lekéw. W zagadnieniach eksploracji przestrzeni kosmicznej jest
wiele odkry¢, a mniej badan, gdyz dla tej dziedziny rozwigzania sa bardziej zwigza-
ne z wieloma technologiami, a mniej z wykorzystaniem pojedynczych wynalazkéw.
Przemyst chemiczny cze$ciej wybiera CFD (computational fluid dynamics) i inne na-
rzedzia oparte na ruchu masy i wynikach termodynamicznych.



Modelowanie materiatéw i przewidywanie ich wtasciwosci [151]

Przemyst pétprzewodnikéw zainteresowany jest zjawiskami deformacji
warstw péiprzewodzacych, procesami towarzyszacymi wzbudzeniu elektronéw
i gradientéw stezen w ciele statym. Wymagania przemystowe doprowadzity do
powstania tego typu kodéw obliczeniowych, ktére w nastepstwie wykorzystane
zostaty do modelowania materiatowego.

Modelowanie materialowe rozciaga sie od wizualizacji do najnowocze$niej-
szych doktadnych metod wyliczania warto$ci parametréw. Nie ma jednak uniwer-
salnej, najlepszej metody: doskonato$¢ modelowania jest wprost proporcjonalna do
wtozonego wysitku. Jakie sa wiec cele modelowania? Zadania zmieniaja sie w sze-
rokim zakresie i nie ograniczajg sie do niektérych wczeéniej przewidzianych struk-
tur krysztatéw czy materiatow. Proste wtasciwosci, takie jak modut sprezystosci,
cieszyly sie skromnym zainteresowaniem. Przemyst natomiast byt zainteresowany
szczegOlnie poprawa jakosci juz istniejacych materiatéw, a raczej skierowaniem
nowych produktéw na rynek zgodnie z zapotrzebowaniem, wykorzystujac $cista
wspélprace inzynieréw z naukowcami. Co wiecej, przemyst jest zainteresowany
identyfikacja przedsiewzie¢, ktérych nie nalezy podejmowacé z racji negatywnego
rezultatu wynikajacego z modelowania.

Powstato bardzo wiele programéw (softwaréw) uzywanych w nowoczesnym
modelowaniu i wykorzystywanych w wiekszo$ci przez uniwersytety. Do czego stu-
73 te programy? Popularne jest stosowanie ich do wyznaczania struktur moleku-
larnych i krystalicznych, szczegélnie zwigzkéw organicznych przy badaniu lekow
lub mineratéw pod wysokimi ci$nieniami w celu poznania fizyki Ziemi oraz okre-
$lenia wtasciwosci elektrycznych, optycznych, oraz drgan czasteczek i krysztatow.
Badania materiatéw obejmujg wtasciwos$ci oscylacyjne, state elastyczne, widma ab-
sorpcyjne i przemiany fazowe, elektronowe przerwy energetyczne i ich szerokos¢,
powinowactwo elektronowe i efektywne masy tadunkéw. Wtasciwosci powierzchni
krysztatéw zawierajg zmiany na powierzchni, energie powierzchniowa i napiecia
powierzchniowe.

Istotne zagadnienie stanowi modelowanie defektéw powstajacych wewnatrz
materialéw. Tematyka ta byta cze§ciowo wymuszana przez rozwoj techniki reak-
toréw jadrowych. Bardzo dobre wyniki daja wyliczenia wtasciwosci prostych de-
fektow, zawierajace modele oparte na sitach miedzyatomowych, ktére moga by¢
opisane w dynamice molekularnej i pozwalaja przewidzie¢ wtasciwosci termody-
namiczne. W péiprzewodnikach modelowanie odnosi sukcesy w réznych zagad-
nieniach. Teoria mas efektywnych charakteryzuje sie duza doktadnoscia. Jest wiele
niewiadomych, szczegélnie w zrozumieniu zjawiska dyfuzji w warunkach rzeczywi-
stych dla nowoczesnych, szybkich proceséw termicznych. Jest tez wiele do zrobie-
nia celem petnego zrozumienia roli stanéw o réznych tadunkach i stanéw elektro-
néw wzbudzonych. Dla krysztatéw metody pseudopotencjatéw miedzyatomowych
daja bardzo dobre wyniki. Wtasciwos$ci energii powierzchniowej daja sie z wieksza
doktadnos$cia wyliczy¢ niz zmierzy¢.

Stanom wzbudzonym w krysztatach jonowych poswiecono wiele uwagi z po-
wodu ich waznej roli w fotografii i innych systemach specjalistycznych. Napotyka
sie jednakze na rozliczne trudno$ci dla uktadéw nieuporzadkowanych, w ktérych
pojawiaja sie jednoczes$nie problemy energetyczne i kombinatoryczne. Sprzezenie
elektron-fonon moze zmienia¢ sie od jednego uktadu do drugiego w sposéb
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znaczacy, z zachowaniem matych polaronéw, potrzebnych do zrozumienia zachowa-
nia materiatéw, poczawszy od takich, jak paliwa jadrowe, a skoniczywszy na tlenkach
o gigantycznym magnetooporze. Okreslajac jasno, modelowanie materiatéw opisuje
ogromng zmienno$¢ zachowan, znaczgco bardziej r6znorodna niz modelowanie le-
koéw. Jest to cecha jednocze$nie staba i silna - silna z powodu bogactwa mozliwosci
i wyzwan, a staba ze wzgledu na ograniczenie zakresu narzedzi i mozliwosci ich
wykorzystania.

Jak wiadomo, moce komputerowe i oprogramowania maja tez swoje ogranicze-
nia. Potrzebne jest, aby postawienie problemu oraz interpretacja wynikéw obliczen
byty proste i niedwuznaczne. Najbardziej efektywne modelowanie jest powigzane
z obliczeniami na skomplikowanym poziomie. Wiedza i do§wiadczenie, bardziej niz
oprogramowanie, decyduja o powodzeniu. Ktére z tych elementéw wydaja sie zatem
najtrudniejsze? Po pierwsze, postawienie zagadnienia tak, aby je mozna byto mode-
lowaé, znajac w przybliZeniu szczegdty i doktadno$¢. Po drugie, poznanie na tyle
wydajno$ci modelowania, aby mozna byto da¢ prawidtowa odpowiedz. Po trzecie,
nalezy dowierza¢ wynikom modelowania, aby méc podejmowac niepopularne de-
cyzje. Waznym jest, aby wcze$niej wiedzieé, co moze nie dziata¢ w modelowaniu.

Na koniec nalezy wspomnie¢ o wspéipracy z odpowiednig ilo$cig specjalistow.
Niewystarczajaca jest praca jednej osoby nad danym zagadnieniem. Jest ona wow-
czas w pewnym sensie izolowana, a tym samym ograniczona w wydawaniu od-
powiedzialnych ekspertyz i wiarygodnych wynikéw badan. Bardziej wydajna jest
praca matego zespotu, gdyz wédwczas ma sie znacznie wieksza pewnos¢, ze wyniki
modelowania beda wiarygodne.

Modeling of materials and predicting their properties

Abstract

Development of computing technique permitted to create a number of computer
programs, which are able to calculate selected parameter’s values of molecules, crystals and
materials. Some of most known computing methods has been cited, and the advantages of
applications of each such computing simulation has been referred.





