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Santrauka. Siame darbe dvimacio modelio pagrindu mes jvertiname difuzijos ir reakcijos
greicio koeficientus itrio aliuminio granato sintezéje prie auksty temperatury.
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1 Ivadas

Itrio aliuminio granatas (2Y3Al;012, YAG) yra placiai naudojama optiné medzia-
ga, turi daugybe unikaliu optiniy savybiy (zr., pavyzdziui, [1]). YAG milteliai gali
buti pagaminti skirtingais metodais, tokiais kaip kietafaziy reakcijy, zoliy-geliy ir ki-
ti metodai. Salygos, prie kuriy galimas monofazis YAG susiformavimas, labiausiai
priklauso nuo sintezés metodo. Pavyzdziui, keiciant kietafaziy reakcijy sintezés me-
toda zoliy-geliy metodu, YAG susiformavimui reikalinga temperatura nukrenta nuo
1600 °C iki 1000 °C.

Matematinis YAG sintezés modelis vienmaciu atveju buvo nagrinétas darbuose
(2, 3, 4, 5]. Siame darbe sintezés modelis yra dvimatis. Sprendziame atvirkstinj
uzdavinj, naudodami zinomus laboratoriniy bandymu duomenis, tokius kaip sintezeés
laikas, reagenty matmenys ir sintezés tipas. Ieskome nezinomy modelio parametry —
difuzijos ir reakcijos koeficienty.

2 Matematinis modelis

Sintezés modeliavimui naudojame antrajj Fick’o désnj ir reakcija
3Y203 + 5A1203 — 2Y3A15012

aprasancia netiesing saveika, grindziama veikianciy masiy désniu. Be to, laikome,
kad reakcijos pradzioje dviejy reagenty dalelés plokstumoje iSsidésciusios ne chao-
tiskai, o periodiskai — ,Sachmatine® tvarka (Zr. 1 pav.). Musu modelyje reagenty


http://www.mii.lt/LMR/
mailto:mazvydasmackevicius@gmail.com; feliksas.ivanauskas@mif.vu.lt
mailto:aivaras.kareiva@chf.vu.lt 

292 M. Mackevicius, F. lvanauskas, A. Kareiva

P ere _
l/\ \ Od s j 2a pm } apm
B : T m ]

1 pav. Reakcijos tiiris V = (0,a) x (0,a), a = 1 um? taikant zoliy-geliy metoda ir a = v/10 ym? —
kietafaziy reakcijy metoda.
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ci(2,0) =c(x), z€V=VUdV,i=1,23,

K3
ir krastinémis salygomis
Jc; (l‘, t)
ox
Cia D; ir ¢; yra i-tojo reagento difuzijos koeficientas ir koncentracija, o k — reakcijos
greicio koeficientas. Mes laikysime, kad visy reagenty difuzijos koeficientai vienodi:
Dy =Dy =D3=D.

Pagrindinis tikslas yra isanalizuoti sarysius tarp koeficienty k ir D dvimaciame
modelyje prie jvairiy temperatury 7" = 1000 °C, 1200 °C ir 1600 °C. Pagrindinis para-
metras, kuriuo remiantis, ieSkomas funkcinis sarysis tarp D ir k, yra reakcijos puslaikis
t1/2, t.y., laikas, per kurj sureaguoja pusé reagentiy:

1
/V (cr(z,t1/2) + c2(w, t1/2)) do = 3 /V (c1(z,0) + c2(,0)) da. (4)

=0, 2€dV,t>0,i=1,23.

Sis parametras gaunamas i$ realiy laboratoriniy eksperimenty. Atitinkamos poros
(D, k) reiksmés gaunamos sprendziant lygéiy sistema (1)—(3) isreikstiniais baigtiniy
skirtumy metodais [6]. Po to, naudodamiesi Arrhinius’o désniu

DDoexp{%}, (5)
kz—koexp{—ﬁ}, (6)

randame nezinomus parametrus Ep, Ea, Do, k. Cia Ep — difuzijos aktyvavimo
energija, 4 — reakcijos aktyvavimo energija, Dy, ko, R = 8.314472 — konstantos.
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2 pav. D ir k sarysiai prie skirtingy temperatury.
3 Skaiciavimai

Difuzijos ir reakcijos greiciy koeficienty skaiciavimai isskaidyti j kelis zingsnius.

Pirmiausia mes skaic¢iuojame reikSmes D ir k zoliy-geliy ir kietafaziy reakcijy me-
todais prie skirtingy temperatury kol bus tenkinama atitinkamo puslaikio salyga (4).
Rezultatai pateikti 2 pav. Kreives Lq, Lo, L3 rodo D ir k sarysius temperatiroms
T = 1000°C, 1200 °C ir 1600 °C naudojant zoliy-geliy metoda, o kreivé L, vaizduoja
reikSmes prie temperaturos 7' = 1600 °C naudojant kietafaziy reakciju metoda. Krei-
viy Ls ir L4 sankirtos taskas N vienareikSmiskai apibrézia D ir k prie T = 1600 °C:

N = (0.96-107°,383).

Toliau skaiciuojami koeficientai Ep, Fa, Dg, ko. Tam kreivéje L1 parenkami tas-
kai M;, randami kompiuterinio modeliavimo pagalba, puslaikj kiek galima priartinant
prie realaus reakcijos puslaikio — 8 val. (Zr. 2 pav.):

M; = (1.36-107°,474), (1.16 - 107°,406), (0.99-107°,350), (0.98-107°,348),
(0.96 - 107°,340), (0.78-107°,280), (0.45-107°,184), (0.5-107°,198),
(0.48-107°,191).

Kiekvienai porai N, M;, nustatome nezinomuosius Ef,, EYy, Dj, kj, naudodami (5) sa-
rysius. Naudodami gautasias E%,, EY, Dj, ki reikSmes ir vel pasinaudoje¢ (5), apskai-
¢iuojame D ir k temperaturai T' = 1200 °C bei gauname naujus taskus O; = O(D, k);:

O; = (1.17-107°,626), (1.07-107°,566), (0.98-10°,511), (0.97-10~°,509),
(0.96 - 107°,500), (0.85-107°,427), (0.62-107°,233), (0.66 - 10~°,275),
(0.64 - 1077, 256).

Liet. mat. rink. LMD darbai, 51:291-294, 2010.
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Lygindami taskus O; su kreive Lo, pasirenkame jai artimiausia taska O;, t.y.
D=0.64-10"5 k= 256.

Apskaiciave Sias D ir k reiksmes atitinkancias vienintelés nezinomujuy koeficien-
tu Ep, Ea, Dy, ko reikSmes, gauname tokia D ir k priklausomybe nuo temperaturos:

2.29.10%
D=419-10"° -
exp{ s }
2,29 - 10*
k=1,67-10° et kb
, exp{ s }

4 IsSvados

Siame darbe matematinio dvimacio YAG sintezés modelio pagrindu sprendéme at-
virkstinj uzdavinj — naudodami tokius zinomus laboratoriniy bandymy duomenis kaip
sintezés reakcijos laikas, reagenty matmenys bei sintezés tipas ir spesdami trimate re-
akcijos difuzijos lygti, apskaic¢iavome difuzijos ir reakcijos greic¢io koeficientus itrio
aliuminio granato sintezéje prie auksty temperatury.
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SUMMARY
Computer modeling of yttrium aluminium garnet
M. Mackevicius, F. Ivanauskas, A. Kareiva

On the basis of a two-dimesional model, we estimate diffusion and reaction rates of the yttrium
aluminium garnet synthesis at high temperatures.
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