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Wizualizacja map pol tensorowych i rekonstrukcja
geometryczna zdefektowanej struktury krysztalow

Temat dotyczy rozwoju algorytméw komputerowych do rekonstrukcji przestrzennej ukladéw
dyslokacji, rekonstrukcji zmieniajacego si¢ sktadu chemicznego sieci krystalicznej, granic
migdzyfazowych, defektow punktowych sieci, itp. Wymagane sa predyspozycje do samodzielnego
programowania i debuggowania kodu, wymagana jest znajomo$¢ podstaw rachunku tensorowego,
glownym $rodowiskiem pracy bedzie system GNU Linux. Algorytmy beda implementowane w
projekcie The Visual Editor of Crystal Defects (VECD), http://sourceforge.net/projects/vecds/. W
chwili obecnej nie ma $cistego ograniczenia co do wyboru pakietu graficznego, przewiduje sig, ze
glowna scena bgdzie nadal programowana w OpenGL. Metody atomistyczne pozwalaja obecnie
przeprowadza¢ coraz dokladniejsze symulacje rozkladéow sit atomowych w strukturach
sktadajacych si¢ z coraz wigkszej liczby atomdéw. Niemniej, pomi¢dzy tym co proponuja metody
obliczeniowe, a tym co dostarczaja metody mikroskopowej analizy obrazow HRTEM istnieje luka.
Rzeczywiste struktury sa silnie zdefektowane podczas, gdy symulacje przeprowadza si¢ zazwyczaj
na idealnych strukturach, do ktérych wprowadza sig¢ zwykle tylko kilka defektow o bardzo prostej
geometrii, badz tez przeprowadza si¢ symulacje na losowo zdefektowanych strukturach.
Oczywiscie, nie byloby problemu z przeprowadzeniem komputerowych symulacji zdefektowanych
struktur widocznych na obrazach mikroskopowych, o ile bylaby mozliwos$¢ zrekonstruowania
metodami deterministycznymi przestrzennych struktur krystalicznych widocznym na obrazach, np.
zrekonstruowanie atomistyczne obserwowanego uktadu 3D: dyslokacji, granic ziaren, bledow
utozenia itp.

Z punktu widzenia komputerowych metod modelowania, praca dotyczy preprocessingu
danych wejsciowych do atomistycznych i kwantowych metod modelowania, takich jak ab-initio,
MD, MS, MC. Obejmuje réwniez przygotowanie danych do obliczen wieloskalowych z
wykorzystaniem elementéw skonczonych (FEM) w ktorych zanurzone sa struktury atomow.
Uzywajac analogii do FEM, program VECD ma za zadanie peti¢ analogiczna rol¢ w metodach
atomistycznych do tej, jaka pelnia programy shuzace do przygotowywania siatek w FEM, sa to np.
takie programy jak PATRAN czy GiD. Warto doda¢, ze w metodzie elementow skonczonych
przygotowanie zlozonych geometrycznie siatek elementow skonczonych wysokiego rzedu jest
powaznym problemem, czego wyrazem sa ceny licencji programéw do preprocessingu
przewyzszajace czgsto ceny programow, ktoérymi przeprowadza si¢ wlasciwe obliczenia metoda
elementow skonczonych. W metodach atomistycznych jak dotad nie ma analogicznych narzedzi.



