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1. levads

Projekta ietvaros tiek izveidoti nanomérogu, kingtiskie un mikroskopiskie modeli, kas
papildinas makroskopisko matematisko mode]Ju un programmu sistému, kas tiek izmantota
funkcionalo un pusvaditaju materialu razo$anas tehnologiju matematiskaja modelésana. Tas
lauj analizét gan tehnologisko procesu makroskopiskos, gan nanomérogu, kingtiskos un
mikroskopiskos procesus, gan to saistibu.

Parskata perioda tika stradats pie sekojoSam aktivitatem:

2. Nanomérogu procesu modeliem atbilstoSo skaitlisko metozu izstrade (2011.g. 4. kvartals —
2013.g. 1. kvartals);

3. Nanomeérogu procesu model€Sanas rezultatu videéjoSanas metodikas izstrade, sagatavojot
lokalas parametriz€tus nepartrauktas vides sakaribas makroskopiskajiem modeliem;
atbilstoSo skaitlisko metozu izstrade (2012.g. 2. kvartals — 2013.g. 2. kvartals);,

4. Nanomérogu modelu un makroskopisko modelu sasaiste, izmantojot hierarhisko
daudzmérogu modeléSanas pieeju. Makroskopisko modelu modifikacija, lai tie spétu integréet
nanomérogu modelu rezultatus ka parametrizétas nepartrauktas vides sakaribas; atbilstoSo
skaitlisko metozu izstrade. Aprekinu piemeéri (2012.g. 2. kvartals — 2013.g. 3. kvartals).

Parskata perioda tika galvenokart stradats pie 3. aktivitates, kura tika izstradata metodika,
kura lauj molekularas dinamikas simulacijas rezultatus (atomarais meérogs) vidgjot,
izmantojot Vulfa konstrukciju. VidgjoSanas rezultati tika izmantoti, lai iegiitu Voronkova
lenkiskas diagrammas, kas ka lokalas parametriz&tus nepartrauktas vides sakaribas var tikt
izmantotas kristalu augSanas makroskopiskajiem modeliem
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Parskata perioda iegiitie rezultati tika prezentéti konferencé Vacija 2012. gada novembri
,»12. Kinetikseminar & 8. Workshop Angewandte Simulation in der Kristallzuechtung,
Potsdam, 20.-21.11.2012” piecos mutiskajos referatos.

1) Molecular dynamics verification of Voronkov’s models for the shape of a growing
silicon crystal. Andrejs Sabanskis, Girts Barinovs, Andris Muiznieks.

2) 2D modeling of Argon flow heat transfer influence in FZ silicon crystal growth.
Andrejs Sabanskis, Andris Muiznieks.

3) Crystal shape 2D modeling for transient CZ crystal growth. Kristaps Bergfelds,
Andrejs Sabanskis, Andris Muiznieks.

4) 3D calculation of the shape of melt free surface in FZ silicon crystal growth. Matiss
Plate, Armands Krauze, Andrejs Sabanskis, Andris Muiznieks.

5) 3D modelling of radial resistivity variation in FZ process grown crystal and
comparison with experiment. Kirils Surovovs, Karlis Janisels, Matiss Plate, Andrejs
Sabanskis, Andris Muiznieks.

Parskata perioda ir sagatavota iesniegSanai publikacija Zurnalam ,Journal of Crystal
Growth” (ELSEVIER):

G. Barinovs, A. Sabanskis, A. Muiznieks. ,,Construction of angular VVoronkov diagrams for
silicon using molecular dynamics simulations”.

2. Galveno rezultatu kopsavilkums

Mikroskopiskie aprékini tika veikti izmantojot molekularas dinamikas metodi, tika lietota
pakete LAMMPS, skat. att. 1. Aplukota silicija atomu (apméram 7000 atomu) sistéma ir
paradita attéla 2. Tika izstradata metode molekularas dinamikas rezultatu vid€joSanai, lai
iegtitu dotajai kristalografiskajai orientacijai atbilstoSo Vulfa konstrukciju, skat. att. 3. Attela
4. ir paradita Heringa vienadojuma grafiska risinaSana izmantojot iegiito Vulfa konstrukciju.
Grafiska risinajuma rezultats ir Voronkova lenkiska diagramma, kas ir paradita att. 5. Lali
varétu Voronkova diagrammas izmantot, tika turpinats darbs pie makroskopiskas
kristalizacijas procesa modeléSanas, makroskopisks nestacionars kristala formas aprékins
Czochralski kristalu audzeSanas procesa ir paradits 6. att.

Molecular dynamics using LAMMPS
Equations of motion

m Newton's second law d
s F=——
o d2r; dr;
i =M mV=V(ry.ry....,7N)

m Potential — Stillinger-Weber three-body potential

m Boundary conditions — periodic

m The system is melted and then frozen to avoid result
dependence on initial conditions

m Initial shape is close to the final one for faster convergence

m Atom count —ca. 7,000

m Timestep 1fs = 10"

m Averaging time 10ns = 1075 (i.e., 107 time steps)

Att. 1. Molekularas dinamikas metodes pamatideja un raksturigie parametri.
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System set-up

m Initial geometry —
cylindrical, diamond
structure

m Thickness — ca. 1.5nm

m Atom count — ca. 7.000

Att. 2. Aplikota silicija atomu sist€ma molekularas dinamikas aprékiniem.

m Diameter — about 8 nm
m Central atoms — fixed
m Inner layer

W initial stage — no thermostat

B final stage — Langevin thermostat

m Outer layer

W initial stage — Langevin thermostat

M final stage — no thermostat

Equilibrium shape
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m Colored balls — snapshot
of a MD simulation

m Solid line — averaged
equilibrium shape

m Experimentally obtained
equilibrium shape of voids
in silicon crystal

v

Att. 3. Molekularas dinamikas rezultatu vid€joSana, Vulfa konstrukcijas iegiiSana un
salidzinajums ar eksperimenta rezultatiem no literatiiras.

WAulff construction
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Att. 4. Heringa vienadojuma grafiska risinaSana izmantojot iegtito Vulfa konstrukciju.
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Voronkov angular diagram
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Att. 5. Grafiska risinajuma rezultats - Voronkova lenkiska diagramma.

Boundary shape change and mesh generation
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Att. 6. Makroskopisks nestacionars kristala formas aprékins Czochralski kristalu audz&sanas
procesa.
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