Bakalarska prace - obecna/aplikovana fyzika (2015/2016)
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The X-Ray Group

Vypocet difrakéniho profilu vzorku s defekty
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téma: difrakce a strukturni defekty krystald, materialovy vyzkum
experiment: nepovinny, pripadné rtg. difrakéni méreni

jadro prace: numerické (Monte-Carlo) simulace difakénich pikd od krystald s defekty (v C/C++, Matlabu)

vove

Defekty v krystalové mifizi kovovych materidld zasadné ovliviuji jejich mechanické vlastnosti, jako mez
pevnosti, odolnost, pruznost, taznost, tvarnost, i dlouhodobou stalost téchto vlastnosti. Velky zajem dnes
patfii vyvoji materidld s jemnozrnnou strukturou, které pak diky svym vyjimeénym vlastnostem nalézaji
uplatnéni v automobilovém a leteckém pramyslu, nebo jako materidly pro implantaty v lékarstvi. Studium

vzniku, projevu a vyvoje defektl pri deformaci materialu je nakonec zajimavé i z teoretického pohledu.

Hustota defektd (napr. dislokaci) byva ovsem v téchto materialech tak vysoka, ze je velmi slozité takovy stav
né&jak kvantitativné popsat. Je napr. obtizné a velmi pracné primo spocitat pocet téchto defektl na jednotku
plochy v obrazku z transmisniho elektronového mikroskopu. Mimo jiné jenom samotné ziskani takového
obrazku je experimentalné narocné. V takovych pripadech je pravé difrakce rentgenového zareni vhodnou
metodou k experimentalnimu studiu stavu materidlu. Naméreni difrak¢niho zdznamu je pomérné jednoduché.
Netrividlni je analyza dat. Difrakce je ,nepfima"” metoda. Hustota defektd se urcuje ze sirky difrakcnich ,,car”.
Konkrétné je Sirka difrakénich linii Gmérnd odmocniné z hustoty defektd. To ale plati jen v nejjednodussim
modelu nahodného rozlozeni defektl. Ty v redlnych pripadech zaujimaji spiSe konfiguraci, kdy se deformacni
pole od jednotlivych defektl ¢astecné vyrusi. Takova konfigurace je pak spojena s mensi elastickou energii

ulozenou v krystalu. V dlsledku toho se vztah mezi Sifkou ¢ar a hustotou defektd komplikuje.

Predmétem prace bude uskuteé¢néni numerickych simulaci tvaru a Sirky difrakénich profilG od krystalu, ktery
obsahuje defekty, konkrétné dislokace. Zakladem vypoctu je uziti (a) hrubé sily metody Monte-Carlo na reseni
celého problému, nebo (b) numericky vypocet nékolika netrividlnich integrall v jisté aproximaci problému.

Prace je vhodna jednak pro toho, kdo by na stejné, nebo podobné téma chtél navazat v magisterském studiu.
Nabytych zkusenosti lze ale vyuzit i pfi feSeni jinych problém - pfi studiu rtg. rozptylu na tenkych epitaxnich

vrstvach, nanostrukturdch pro (opto)elektroniku 5

- kvantovych teckach, dratech apod.
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Kontakt: Zdenék Matéj, matej@karlov.mff.cuni.cz
prof. Radomir Kuzel, kuzel@karlov.mff.cuni.cz

budova: Ke Karlovu 5, KFEKL, v prizemi vlevo (pobliz vytahu, FO42 - Rentgenova laborator)
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