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1. Компьютерная модель замедления процесса термического испарения вольфрама в лампах накаливания.

В последние десятилетия в лампах накаливания используется вольфрам с монокристаллической, предельно текстурированной структурой в котором в течении срока эксплуатации ламп наблюдается существенное (на порядки) замедление термического испарения, заканчивающегося кристаллографическим огранением спиралей. Через 300 часов наработки по данным электронной микроскопии появляются первые признаки кристаллографического огранения, к 1000 часам процесс огранения практически завершается и за последующий длительный период работы вплоть до 15000 часов существенный унос материала с поверхности спиралей не наблюдается.

Компьютерное моделирование позволяет проследить за процессами, происходящими на атомарном уровне в широком интервале изменения параметров (температуры, относительного пересыщения и т.д.). Моделирование проводилось дискретным методом Монте-Карло. 

Цилиндрическая нить была представлена в виде трехмерного массива с учетом взаимного расположения атомов в ОЦК-решетке.  Рассматривалось испарение  только поверхностных атомов. Счет начинался с вакуума. При этом для определения вероятностей испарения и присоединения атомов использовалась стандартная процедура метода Монте-Карло с учетом энергии связи в первой и второй координационных сферах. В процессе счета менялось относительное пересыщение, что влияло на скорость конденсации.    

В связи с большим разнообразием структурно-энергетических положений атомов на поверхности (количество разрываемых при испарении элементарных межатомных связей колеблется от 1 до 13) для лучшей наглядности на экране компьютера, выводилась цветная модель кристалла, в котором поверхностные атомы с различным количеством соседей в первой и второй  координационной сферах обозначались различными цветами. 

За счет разницы парциальных значений энергий активации и, соответственно, парциальных скоростей испарения из различных структурных позиций поверхность тела накала перестраивается. В первую очередь идут наиболее энергетически выгодные процессы: слабо связанные атомы испаряются, а узлы с большим количеством оборванных связей заполняются атомами вольфрама из газовой фазы. В результате совместного действия процессов испарения и присоединения возникает кристаллографическая огранка тела накала. Кинетика процесса находится в согласии с известной террассоподобной моделью поверхности кристалла.

Следует уточнить, что такая картина огранения наблюдается только для ориентации рекристаллизованной вольфрамовой проволоки, когда кристаллографическое направление 110 параллельно ее оси, а плотноупакованные кристаллографические грани [110] симбатны ее поверхности. Для другого кристаллографического  направления кристаллографическое огранение не ожидается, так как в этом случае в процессе испарения не будут «вскрываться» атомно-гладкие плоскости с малыми индексами.

Особенно ярко процесс огранки проявляется когда в начале счета нить принималась в сечении не круглой, а квадратной, с выходом на поверхность плоскостей [100]. Даже в этом случае конечная форма нити - параллелепипед, ограненный плотноупакованными плоскостями [110].

Среднее время ожидания акта испарения (i выбранного атома из i-ой позиции, рассчитанное по формуле (i = (0(exp(Ui/kT), где (0=1(10-14 с - период тепловых колебаний атомов вольфрама, а Ui - значение парциальной энергии активации испарения из i-той позиции, приведено в таблице. 

	Т, К
	Время (i (с) для позиций:

	
	Адсорбция на плоскости
	Адсорб-ция на ступени
	В изломе на ступени 
	Атом в ступени
	Атом в плоскости

	2500
	1,5(10-2
	4,2(100
	1,1(10-3
	3,1(105
	8,5(107

	3000
	1,4(10-4
	1,5(10-2
	1,8(100
	1,7(102
	1,9(104


Для того чтобы среднестатистический атом испарился при 2500 К из адсорбции на плоскости расчетное время ожидания акта составляет всего 

1,5(10-2с, в то время как для его испарения из атомногладкой плоскости это время увеличивается до 8,5(107с или 2,5 года.

Таким образом, компьютерная модель достаточно хорошо соответствует реально наблюдаемому по результатам электронномикроскопических растровых исследований процессу кристаллографического огранения изначально круглой вольфрамовой нити и подтверждает новую кинетическую концепцию испарения монокристаллов.

2. Компьютерная модель атомных столкновений при испарении вольфрама в атмосферу инертной среды.

В инертной среде скорость испарения вольфрама существенно замедляется за счет столкновения испарившихся атомов с атомами газа и их возврата на испаряющуюся поверхность. По различным оценкам при давлении газа около 1 атмосферы скорость испарения уменьшается по сравнению с вакуумом от 100 до 5-6 раз. Механизм замедления объясняется тем, что основная доля соударений и возврата атомов на нить осуществляется в так называемом приповерхностном слое Ленгмюра, хотя атомистическая структура этого слоя до настоящего времени не уточнена. Аналитическое выражение для скорости испарения вольфрама в среду газа Iг можно получить из известного материаловедческого выражения для потоков испаряющихся и конденсирующихся атомов в приповерхностном слое

Iг = Awn0(0exp(-Ui/(kT))[1- ехр(-(/Rс)( ехр(-КпAwVw/(AгVг))]                 (1)

где Aw, n0, (0 - масса атома, поверхностная плотность и частота их тепловых колебаний, Ui - энергия сублимации, ( - зависимая от давления длина свободного пробега атомов, Rс - толщина слоя Ленгмюра Кп - коэффициент прицельности, как относительный угол, под которым “видна” нить с места столкновения, Aw, Aг, Vw, Vг - массы атомов и их скорости соответственно.  

Это выражение количественно и качественно правильно отражает известные закономерности испарения в среде инертного газа и удовлетворительно объясняет ранее казавшийся непонятным факт сравнительно высокой скорости испарения вольфрамовых анодов в ксеноновых лампах сверхвысокого давления. 

Предметом компьютерного моделирования является иллюстрация атомных столкновений с учетом соотношения масс и скоростей участвующих в них атомов вольфрама и атомов газа. Процесс моделирования состоял в том, что на экране компьютера выделялся участок с расположенной внизу испаряющейся поверхностью металла и хаотически движущимися над ней атомами газа в виде шариков одинакового размера. В некоторый момент с поверхности металла вылетал шарик другого цвета, по размерам вдвое превышающий размеры атомов газа что соответствует вдвое большей массе атома вольфрама. В дальнейшем атом вольфрама случайным образом сталкивается с одним из атомов газа и моделируется упругий нецентральный удар  на основе законов сохранения. Применительно к конкретной обсуждаемой ситуации впервые выдвинуто предположение о том, что испарившийся атом вольфрама обладает скоростью, пренебрежимо малой по сравнению с атомами газа. Причина в том, что при испарении ему приходится преодолевать обусловленный силами межатомной связи энергетический барьер, равный энергии сублимации(Uc (792 кДж/моль), существенно превосходящий среднюю энергию тепловых колебаний (для 2500К   кТ(20,8 кДж/моль). С учетом этих данных только один из 1017 атомов может оказаться способным преодолеть такой барьер и испарится.

После упругого столкновения из-за существенно меньшей скорости атом вольфрама несмотря на большую, чем у атома аргона массу, отталкивается последним, что приводит к возможности возврата атома вольфрама на нить. Оценки по (1) показывают, что при давлении аргона - 103 мм. рт. ст. вероятность прицельного возврата на нить достигает значения 0,92 - 0,94. Если же после первого соударения атом вольфрама не достигает поверхности нити, то после последующих соударений вероятность возврата резко падает во-первых из-за того, что при каждом последующим соударении  за счет обмена импульсами его скорость резко увеличивается и, во-вторых, из-за уменьшения коэффициента прицельности Кп.

Следующая серия компьютерных расчетов иллюстрирует развитие событий испарения и возврата при условии, что к поверхности вольфрама приложено сильное отрицательное электрическое поле, что соответствует реальной ситуации в ксеноновых лампах сверхвысокого давления. Более высокое давление газа отражено большей плотностью распределения шариков в объеме. В этом случае из-за существенного превышения начальной скорости испарившегося атома по сравнению с атомами газа при его вдвое большей массе вероятность возврата резко снижается, так как запаса импульса ему хватает, чтобы оттолкнуть в сторону от нити не только первый встречный атом газа, но и ряд последующих, пока его средняя кинетическая энергия не сравняется с энергией атомов газа. В свою очередь последующие соударения вызывают каскад соударений атомов газа друг с другом. Вероятность прицельного возврата снижается практически до нуля уже при соотношении Vw/Vг ( 1.

3. Компьютерное моделирование процесса активации люминофоров диффузией по дисклокациям.
Высказанные ранее предположения о возможном дислокационном механизме тушения люминесценции в цинксульфидных люминофорах получили дальнейшее развитие применительно к галофосфатным люминофорам с учетом влияния полей напряжений вокруг дислокационных трубок на их зонную структуру и энергетическое состояние активаторных центров свечения. 

   Обычно концентрационное тушение связывают с тем, что при больших концентрациях активатора нарушается взаимная изоляция центров свечения, а возникающая при их сближении энергетическая связь электронных оболочек приводит к уменьшению вероятности возбуждения энергетических уровней с последующим снижением интенсивности люминесценции. Структурные исследования показывают, что частички порошковых люминофоров в большинстве случаев представляют собой монокристаллы, проникновение активаторов в которые в процессе диффузионного отжига возможно только вдоль выходящих на поверхность дислокационных трубок. Особенности излучения активаторов вблизи дислокаций можно описать на основе дислокационно-зонной модели. В области дислокации происходит изменение ширины запрещенной полосы D

SYMBOL 69 \f "Symbol" \s 14E, так что в областях решетки, где  локализуются напряжения растяжения, полоса D

SYMBOL 69 \f "Symbol" \s 14E уширяется, а в областях с напряжением сжатия - сужается вплоть до перекрытия зон. 

      Симбатно изменению полосы D

SYMBOL 69 \f "Symbol" \s 14E происходит изменение межуровневых расстояний между нормальными (-) и возбужденными (~) энергетическими уровнями активатора. При увеличении этого расстояния  до некоторого значения D

SYMBOL 69 \f "Symbol" \s 14Eкрит, при котором энергия кванта ультрафиолетового излучения nnуф  будет недостаточна для перевода активатора в возбужденное состояние, вероятность актов возбуждения будет постепенно уменьшаться вплоть до нуля, а энергия квантов возбужденного света будет увеличиваться, что будет давать вклад в коротковолновую часть спектральной полосы излучения. При уменьшении же ширины запрещенной полосы и симбатного уменьшения межуровневого расстояния в областях сжатия решетки наоборот, будет повышаться вероятность безызлучательных переходов за счет того, что энергия кванта ультрафиолета будет достаточна для переброса электрона в зону проводимости, энергия кванта возбуждаемого света будет постепенно уменьшатся, что будет давать вклад в длинноволновую часть спектральной полосы. Ионы активаторов, попадающие в ядро дислокации, где зоны перекрываются, вообще перестают работать как активные центры свечения. Создается устойчивое, не противоречащее экспериментальным наблюдениям, представление о том, что упругие напряжения вокруг дислокационных линий являются причиной угнетения люминесценции и расширения спектральных полос излучения. И только активаторы,  выходящие путем диффузии  в сравнительно бездефектную область кристалла, способны давать наиболее интенсивную люминесценцию в области максимума полосы, а в полностью бездислокационном кристаллофосфоре, как предполагается, спектр люминесценции должен быть линейным. При неограниченном насыщении решетки активатором и внутри дислокационного шнура и в сравнительно совершенной ее части за  его пределами ионы активатора будут все более сближаться с соответствующим перекрытием волновых функций электронных оболочек. В первом случае это обусловлено увеличением коэффициента диффузии точечных дефектов вдоль дислокации и быстрым ее насыщением  с образованием примесной проводящей зоны. Во втором случае сближение активаторов в сравнительно совершенной части решетки обусловлено тем, что с резким уменьшением дефектности в поперечном от дислокации направлении, существенно (на порядки) уменьшается  коэффициент диффузии.

На практике эти представления удовлетворительно подтверждаются многократными наблюдениями снижения эффективности люминесцентных ламп после предварительного размола люминофора механическим дроблением частиц. 

Компьютерное моделирование методом Монте-Карло позволяет проследить за диффузией активатора в широком интервале параметров и изучить влияние дефектов структуры на этот процесс. 

Параметрами моделирования являлись температура и концентрация вакансий. Поскольку нас интересовал процесс проникновения примеси вглубь кристалла мы ограничились рассмотрением вертикального среза кристалла, который был представлен в виде двумерного массива размером 20(20 атомов. Края массива были замкнуты с помощью периодических граничных условий. Элементами массива являлись атомы трех сортов: 1 - атом основного вещества, 2 - атом активатора, 0 - вакансия. В центре кристалла в виде двух рядов вакансий была задана дислокация, что соответствует двум экстраплоскостям в ионном кристалле. К началу счета был задан вертикальный срез кристалла с активатором, локализованным на поверхности, краевой дислокацией в центре и заданной концентрацией вакансий, зависящей от температуры. Так как диффузия идет в сторону понижения концентрации, необходимо учитывать это при моделировании. Возможны две ситуации для атома примеси: уединенный атом с соседней вакансией и атом, имеющий в соседях с одной стороны вакансию, а с другой - такой же атом примеси "2". Ясно, что во втором случае вероятность перескока в пустой узел должна быть больше. Таким образом, коэффициент p принимает два значения: 0,3 и 0,7 для первого и второго случаев соответственно. Моделирование показало, что диффузия по регулярной решетке очень сильно зависит от температуры. Это соответствует тому, что при температуре Т=1000 К решетка люминофора является "жесткой" и интенсивная диффузия начинается лишь после того, как решетка будет в достаточной степени разрыхлена. Диффузия же по дислокации от температуры зависит очень слабо, так как дислокация является областью с нарушенными связями. При температурах значительно ниже температуры разрыхления решетки диффузия примеси вдоль дислокаций является определяющей. При температуре Т=1000 К вокруг дислокации образуется атмосфера Коттрелла из растворенных атомов. Концентрация этих атомов экспоненциально зависит от расстояния r от ядра дислокации: 

C = C0(exp(- ((sin(/r(k(T)



 (2)
где C0- концентрация примеси на большом расстоянии от ядра, (- коэффициент, зависящий от параметров решетки и атомов примеси, ( - угол между плоскостью скольжения и радиус-вектором r. 

Расчеты по формуле (2) хорошо согласуется с результатами моделирования. 

Как известно, для коэффициента диффузии D из постоянного источника при условии С<<C0 выполняется соотношение:

D = x2/(9,2t(ln(C0/C))



  (3)
где x - расстояние от источника (в нашем случае роль координаты играет дискретный номер строки i), t - время (машинное время - число циклов N), С и С - концентрации активатора у поверхности и в глубине кристалла. 

По формуле (3) был рассчитан безразмерный машинный коэффициент диффузии по регулярной решетке Dg .Если одновременно идет диффузия по дислокациям с коэффициентом Dd , то суммарный коэффициент диффузии:
D ( Dg + Dd 




(5)

Результаты расчетов приведены в таблице. 
	T,K
	Dg (107
	 Dd(107
	D(107

	1000
	8
	3
	11

	1200
	35
	15
	50

	1500
	188
	93
	285


Как видно из таблицы, даже единственная дислокация дает существенный вклад в диффузионные процессы. По величинам D была рассчитана энергия активации диффузии Е , которая составляет 0,7 ( 0,9 эВ, что согласуется с экспериментальными данными. 

4.  Компьютерное моделирование движения дислокаций в кристалле.

 На экране компьютера изображается модель краевой дислокации с контуром и вектором Бюргерса. Зоны напряжения сжатия и растяжения обозначены красным и синим цветами соответвтвенно. Модель иллюстрирует эстафетное перемещение экстраплоскости вдоль плоскости скольжения по действием внешней нагрузки с соответствующим перемещением по кристаллу внутренних напряжений.

5.  Компьютерная модель линии сборки ламп накаливания общего назначения.

Создана компьютерная модель линии сборки с применением аппарата теории графов, где производительность представлена с помощью передаточной функции вероятности безотказной работы элементов, составляющих линию.

Отношение цикловой производительности Qц  к фактической производительности линии Qф выражается обобщенной формулой:

                                                 Qц             1
                                               (   =  (((((                                                (6)
                                                  Qф         1 + (В

где (В - суммарные удельные потери в производственном процессе связанных с надежностью составляющих линию элементов и непроизводительными расходами материалов и полуфабрикатов.

Компьютерная модель удовлетворительно описывает материальные потери, связанные с износом элементов конструкции линий сборки и неудовлетворительным качеством применяемых в производственном процессе светотехнических материалов.

6.  Демонстрационная компьютерная кинематическая модель работы зубчатых передач.

 Для лучшего зрительного восприятия создана цветная компьютерная модель, иллюстрирующая работу зубчатого зацепления. 
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