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Atskaite par paveikto laika posmā no 1. janvāra 2012. līdz 30. jūnijam 2012. sekojošās 

projekta aktivitātēs: 

 

Nr.2. Nanomērogu procesu modeļiem atbilstošo skaitlisko metožu izstrāde (1. janvāris 

2012 – 31. marts 2013).  

 

Nr.3. Nanomērogu procesu modelēšanas rezultātu vidējošanas metodikas izstrāde, 

sagatavojot lokālas parametrizētus nepārtrauktas vides sakarības makroskopiskajiem 

modeļiem; atbilstošo skaitlisko metožu izstrāde (1. aprīlis 2012 – 30. jūnijs 2013).  

 

Nr.4. Nanomērogu modeļu un makroskopisko modeļu sasaiste, izmantojot hierarhisko 

daudzmērogu modelēšanas pieeju. Makroskopisko modeļu modifikācija, lai tie spētu 

integrēt nanomērogu modeļu rezultātus kā parametrizētas nepārtrauktās vides 

sakarības; atbilstošo skaitlisko metožu izstrāde. Aprēķinu piemēri (1. aprīlis 2012 – 30 

septembris 2013).  

 

Aktivitātēs paveiktais ir atspoguļots sekojošā tekstā atsevišķi katrai aktivitātei. Tekstā tiek 

izmantotas ilustrācijas no projekta ietvaros izstrādātā stenda referāta „Faceting of silicon 

crystal-vapour and crystal-melt interfaces: a molecular dynamics study”. G. Barinovs, A. 

Sabanskis, A. Muiznieks, kas tika prezentēts konferencē European Conference on Crystal 

Growth. 17th - 20th June 2012, University of Strathclyde, Glasgow, Scotland, UK.  
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Aktivitāte Nr. 2. „Nanomērogu procesu modeļiem atbilstošo skaitlisko metožu 

izstrāde”. 

Atskaite par laika intervālu 01.01.2012.-30.06.2012. 

 

Atomāro mērogu procesi ietekmē industriālos kristālu audzēšanas procesus, tai skaitā, tie 

nosaka kristālu augšanas šķautņu formu veidošanos, skat. 1. att. Noteiktos gadījumos 

šķautņu veidošanās var iegūt makroskopiski nestabila procesa raksturu, tādejādi, lai to 

novērstu, ir jāizstrādā šādu procesu matemātiskie modeļi, kas apvieno modelēšanu no 

atomārā līmeņa līdz makroskopiskajam līmenim, skat. 2. att.  

 

 
1. att. Kristāla augšanas šķautņu formas piemērs lielam silīcija monokristālam. 

 

 
2. att. Blokshēma modelēšanai no atomārā līmeņa līdz makroskopiskajam līmenim. 
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Atomārā mēroga procesu modeļiem atbilstošo skaitlisko metožu izstrādē tika izmantota 

molekulārās dinamikas aprēķinu programmu pakete LAMMPS, skat. 3. att. 

 

 

 

 
3. att. Molekulārās dinamikas aprēķinu programmu pakete LAMMPS un silīcija nanodaļiņu 

aprēķinu piemēri.  

 

Aktivitāte „Nanomērogu procesu modelēšanas rezultātu vidējošanas metodikas 

izstrāde, sagatavojot lokālas parametrizētus nepārtrauktas vides sakarības 

makroskopiskajiem modeļiem; atbilstošo skaitlisko metožu izstrāde”. 

Atskaite par laika intervālu 01.03.2012.-30.06.2012. 
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Aktivitātes ietvaros tika izstrādāta metodika, kas ļauj no ar molekulārās dinamikas 

aprēķiniem iegūtām nanoizmēru daļiņu termodinamiskā līdzsvara formām, izmantojot Vulfa 

konstrukcijas, iegūt Voronkova leņķiskās diagrammas, kurām ir jau makroskopisks raksturs, 

skat. 4. att. un 5. att. 

 

 
4. att. Vulfa konstrukcijas piemērs. 

 

 
5. att. Ar Vulfa konstrukciju palīdzību iegūtā makroskopiskā Voronkova leņķiskā 

diagramma silīcija monokristāla augšanai. 

 

 

Aktivitāte „Nanomērogu modeļu un makroskopisko modeļu sasaiste, izmantojot 

hierarhisko daudzmērogu modelēšanas pieeju. Makroskopisko modeļu modifikācija, 

lai tie spētu integrēt nanomērogu modeļu rezultātus kā parametrizētas nepārtrauktās 

vides sakarības; atbilstošo skaitlisko metožu izstrāde. Aprēķinu piemēri”. 

Atskaite par laika intervālu 01.03.2012.-30.06.2012. 

 

Aktivitātes ietvaros tika iegūtā Voronkova leņķiskā diagramma izmantota, lai veidotu  

makroskopisku kristāla šķautnes augšanas modeli, tādejādi nanomērogu modeļu rezultāti tika 

izmantoti kā parametrizētas nepārtrauktas vides sakarības. Makroskopiskais modelis sastāv 

no vairākiem diferenciālvienādojumiem, kas apraksta trīskāršā punkta koordinātu, 

temperatūras un kausējuma brīvās virsmas leņķa atkarību no laika. Izmantojot izstrādāto 

modeli tika veikti aprēķini, kas ļāva iegūt pie dažādiem kristāla audzēšanas parametriem 

dažādas kristāla šķautņu formas, skat. 6. att. 
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6. att. Makroskopiska kristāla šķautnes augšanas modeļa pamata sakarības un aprēķina 

piemērs. 

 

 

Aktivitāšu rezultātu publicēšana un prezentēšana. 

 

Aktivitāšu ietvaros tika izstrādāts un 2012.g. jūnijā aizstāvēts sekojošs bakalaura darbs. 

 

„Silīcija piliena uz cieta silīcija virsmas modelēšana, izmantojot molekulāro dinamiku”. 

Vadims Suškovs. Bakalaura darbā ir dots ieskats šķidrās un cietās fāzes modelēšanas 

procesos, pētot šķidrā silīcija slapināšanas leņķi uz cietās nekustīgās silīcija virsmas. 

Modelēšana ir veikta trijos soļos. Pirmajā solī ir modelēts silīcija piliens ar mazu sākotnējo 

slapināšanas leņķi, kuram ir tieksme palielināties laika gaitā līdz īstai slapināšanas leņķa 

vērtībai. Otrajā solī ir modelēts piliens ar lielo sākotnējo slapināšanas leņķi, kuram ir tieksme 

samazināties, aprēķina beigās sasniedzot "īsto" leņķa vērtību. Trešajā solī ir izdarīts 

kontroles aprēķins ar to pašu pilienu slapināšanas leņķa vērtības precizēšanai. Visi trīs 

aprēķini ir veikti gan ar termostatu, gan arī bez termostata klātbūtnes. Darba gaitā arī tiek 

izpētīta silīcija piliena izmēru ietekme uz fluktuācijas procesiem šķidrajā fāzē. Slapināšanas 

leņķa vērtība, iegūtā modelēšanas procesā, salīdzināt ar literatūrā atrastajām vērtībām. 

 
 

Aktivitātēs iegūtie rezultāti prezentēti sekojošās konferencēs kā stenda referāti. 

 

Deutsche Kristallzuechtungstagung. 7th – 9th March 2012, Freiberg, Germany. 

 

1. Modeling of argon flow heat transfer influence in FZ silicon single crystal growth. 

Andrejs Sabanskis, Andris Muiznieks, Armands Krauze. 



  

__________________________________________________________________________________________________________________________ 

„Jaunas matemātiskās modelēšanas instrumentu sistēmas izstrāde funkcionālo nano- un mikroelektronikas pusvadītāju materiālu ražošanas tehnoloģijām”. 

Īstenotā projekta Nr. 2011/0002/2DP/2.1.1.1.0/10/APIA/VIAA/085. Projekta LU reģistrācijas Nr. ESS2011/121. Projekta zinātniskais vadītājs 

Dr.-Phys., asoc. prof. Andris Muižnieks. Atskaite par periodu 01.01.2012. – 30.06.2012. 

6 

2. Further development of 3D modeling of silicon single crystal growth process. Karlis 

Janisels, Andris Muiznieks, Armands Krauze, Andrejs Sabanskis, Kaspars Lacis. 

3. Modelling of Silicon Melt Purifying Process with ElectronBeamTechnology. Kristaps 

Bergfelds, Andris Muiznieks, Armands Krauze. 

 

 

FMNT2012 konference, LU Cietvielu Fizikas Institūts, Rīga, 17.-20. aprīlis 2012. 

 

1. Multiscale Modeling of Silicon Crystal Growth: From Molecular Dynamics to 

Macroscopic Features. Girts Barinovs, Andrejs Sabanskis, Armands Krauze, Andris 

Muiznieks. 

2. Modelling of Turbulent Silicon Melt Flow in Purifying Process with Electron Beam. K. 

Bergfelds, G. Chikvaidze, A. Muiznieks, A. Krauze. 

3. Phase shapes and melt motion 3D modeling for FZ silicon single crystal growth process. 

Karlis Janisels, Andris Muiznieks, Armands Krauze, Andrejs Sabanskis, Kaspars Lacis. 

 

European Conference on Crystal Growth. 17th - 20th June 2012, University of 

Strathclyde, Glasgow, Scotland, UK.  

 

1. Faceting of silicon crystal-vapour and crystal-melt interfaces: a molecular dynamics study. 

G. Barinovs, A. Sabanskis, A. Muiznieks. 

2. Actual state of modeling of FZ silicon single crystal growth process considering 3D 

molten zone shape. A. Sabanskis, A. Muiznieks, A. Krauze, K. Janisels. 

 

 

 


