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1. lvadas

Itrio aliuminio granatas Y3Als012, YAG), legiruotasivairiais lantanoidais, pasizymi
ivairiomis unikaliomis optiemis savykimis [1]. Taiau tarp 3l liuminescencini me-
dZiag) pats vertingiausias yra neodimiu (Nd) legiruotas itrio aliuminio granatas, pla-
Ciai naudojamasakzerirese technologijose [2]. Be to, YAG pasiZymiomiomis me-
chaniremis savybmis, geru Siluminiu laidZiu bei ypatingomis dielekeimis savyke-
mis [3, 4].

Itrio aliuminio granato fizies savyks labai priklauso nuo junginio fazinio grynu-
mo, kristaliyy dydZio ir ju tolygaus pasiskirstymo visame junginyje bei nuo efektyvaus
legiravimo retaisiais Zeas elementais. Kietafazireakcijy sintees metodu, pradamis
medziagomis naudojaiit; Os ir Al; O3, polikristalinio YAG faz yra gaunama tik pakan-
kamai aukstoje temperaje> 1600 °C [5]. Savaime suprantama, tokioje aukstoje tem-
peratiroje gana sugtinga kontroliuoti sintetinamo junginio morfologinir strukturiniy
ypatuny vienalytiSkuna arba auk&® homogeniskumo laipgnTodél pigesni, ,Zema-
temperatiriy“ sintez2s metod Y3Al;012 gauti paieSka yra gana aktuali moksipfob-
lematika. Pastaraisiais metais YAG sintetinti buvo pbsas zolij-geliy sintezs meto-
das, kurio pagalb&3Al;04, pavyko susintetinti Zemesje 1000 °C temperatrroje [6].
TaCiau nustatyti tiksk priezast kodél naudojant zoli-geliy metoa itrio aliuminio gra-
natas buvo susintetintas gerokai zenegsrtemperatroje, iki Siol niekam nustatyti ne-
pavyko. Atsakymas galildi rastas, jeigu cheméereakcija gatume vykdyti pagal su-
kurta iSankstipmatematinmodel. Deja, tokio modelio, kuris atspired] kiekybin reak-
cijos mechanizmo atitikim proceso parametreksperimentiniams duomenims, dara’
sukurta. Panaudojus kompiutgrmodeliavima buty galima nustatyti ryigarp pradiny
medZiag molekulires struktiros ir galutini produkt) formavimosi bei struktriniy pa-
rametr). Sy tyrimy rezultatai leigy ivertinti YAG bei kity optiniy nanojunginii, pasi-
Zyminciy ivairia chemine suefimi, sudtinga kristaline strukira beiivairiomis funk-
cinémis savybmis, temperaftrinius sintees rezimus. Tai leigt sumazinti neorganigi
medZiag sintezs technologinesasaudas.

Darbe yra pasilytas matematinis modelis itrio aliuminio granato siekompiute-
riniam modeliavimui. Modelsudaro reakcijos-difuzijos tipo trijlygciu sistema. d gau-
name remiantis antruoju Fiko ir veikieiu"masi désniais. Lygiu sistena sprendziame

*Darbas buvo dalinai remiamas Lietuvos MSF (projektas C-03048).
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neisreikStine skirtumine schema [7, pp. 413, 442]. Atrast&iai tarp reakcijos ir difuzi-
jos gretiuy. Jie leidZia parinkti parametrus taip, kad reakcijos teoriniai ir eksperimentiniai
puslaikiai sutampa. Kartu yra nustatytos reakcijos ir difuzijos prodesninavimo sritys.

2. Matematinismodedlis
Pazynekimec; = ¢;(z,t), i = 1,2,3, medziag koncentracijas taSke = (x1, z2, z3)
laiko momentut. Remiantis antruoju Fiko ir veikiaij masiy désniais, reakcijos

3Y,03 + 5A1,03 — 2Y3Al;012 mechanizra apraSome diferencialimreakcijos-difu-
zijos tipo lygfiy sistema
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Cia D; —medziagos difuzijos koeficientgsaja kryptimi,k — reakcijos graiio konstanta,
V =(0,a1) x (0,az2) x (0,as3).
Koncentracijos:; pradiniu laiko momentu = 0 tenkina slygas

c1(2,0) =, ca(x,0)=cY,  c3(x,0) =, reV, 2
ir kraStines alygas konire oV’

dci

—0, i=1,2,3 t>0. 3)
ox

z€dV
Itrio aliuminio granato sintezs metu pradies medzZiagos yra smulkinamos ir sumai-
Samostiryje V. Todel kompiuteriniame modeliavime laikysime, kad
(a) Visos susmulkintos dake$ yra vienodos formos igjturis yra pakankamai mazas.
Laikysime, kad dales yra steiakampio gretasienio formos.
(b) TuryjeV susidae pakankamai daug viengdirio elemeny V' — (a) miréty daleliy
kombinaciy, pvz.,

|A|B|, |B|A|B| arba 4)

ac;

~0, i=1,2,3, t>0.
Ox xedV’
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Tokios prielaidos leidZia nagréti reakcijos mechanizentik viename i$ pasirinkt
elemeny (4) (t.y.,V = V’). Siame straipsnyje pasirinkime elemght [ B], t.y., V' =
{z: 0 < 21 <20}, 0< 23 <ab, 0< a3 <ah},Ciad,ab,al —dalely briauny ilgiai
kryptimisx, x2, 23, atitinkamai. 1ISnagriesime tokius atvejus:

() af =1, a},a% > 1. Tada uZtenka nagréti vienmat proces, t.y.,
r=mx1, V' ={r1:0<21<2}, Dy=0, D3=0.
(i) o} =1, af, =1, af > 1. Tada uZtenka nagréti dvimai proces, t.y.,
= (x1,72), V' ={(x1,22): 0<21 <2, 0<22<1}, D3=0.

Lygtis, sudaraaias matematirmodel, (1)—(3) sprenéme baigtinil skirtumy metodu.
Abejais atvejais difuzijos-reakcijos drikaidome tolygiai visomis kryptimis. Vienmal
atveju sudarome neiSreiksgiisimetrire) skirtumire schera (tiesire ieSkonu funkciju ¢;
atZvilgiu). Dvimaiu atveju sudarome neisreik&ikintamyju krypciy skirtumire sche-
ma (tiesire ieSkonu funkciju ¢; atzvilgiu). 1) sprendimui naudojome sraudism perkelties
metoda [7, pp. 597-600].

3. Rezultatai

Difuzijos koeficient) D; bei gretio konstantog reikSmes rera tiksliai zinomos. Toel,
naudodami skaitmenimodel, iStyreme mirety reikSmu parinkina.

Visu pirma reik3nes turi buti parenkamos taip, kaduhy iSlaikytas puslaikis; » =
4 val. (puslaikiut, ,, vadinamas laiko intervalas, per ksureaguoja puspradinio me-
dZiagy kiekio). Antras kriterijus — difuzija arba reakcija neturi dominuoti itrio aliuminio
granato sintezs metu. Sakysime, kad sineszmetu dominuoja difuzijos (reakcijos) pro-
cesas, jei

f02 cs(x, t*) dx
ff c1(z, t*) do + fol ca(z, t*) da

< Eaif (2 Ereak) ) (5)

Ciat*:

2 1 2 1
/ cl(x,t*)dx—l—/ co(z,t*)dr = max (/ cl(x,t)dx—l—/ @(x,t)dx).
1 0 0<t<ty )2 1 0

Visuose skaitiniuose eksperimentuose éaile, kad

Edif = O; 25) Ereak = Oa 75)
D1 = D2 = D,

9 3-107%, 0 < 2y <1, QO 0, 0<z <1,
70, l<z1 <2, 2 51079 1<z <2
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25

10F : (c)

1 pav.D ir k sarySis vienmaiu atveju (jeiD ir k priklauso kreivei, tai sintezs puslaikis
lygus 4 val). Difuzijos ir reakcijos dominavimo sritys: (a) reakcijos dominavimo
sritis, (b) difuzijos dominavimo sritys, (c) difuzija ir reakckankuruoja.
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2 pav.D ir k sarysis dvimaiu atveju (jeiD ir k priklauso kreivei, tai sintezs puslaikis
lygus 4 val.). Difuzijos ir reakcijos dominavimo sritys: (a) reakcijos dominavimo
sritis, (b) difuzijos dominavimo sritys, (c) difuzija ir reakckankuruoja.

Skafiavimo rezultatai pateikti 1 ir 2 pav. I15tigs’kreives 1 ir 2 pav. apilezia difuzi-
jos koeficientaD ir reakcijos gretio konstantog sary§. Tai yra, kai difuzijos koeficien-
tas D ir reakcijos gretio konstanta: priklauso Sioms kreiems, tai sintez$ puslaikiai
lygus 4 val. Remiantis (5) apibzimu, 1 ir 2 pav. yra pavaizduotos difuzijos ir reakcijos
dominavimo sritys.
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Computer simulation of synthesisof yttrium aluminum gar net

F. lvanauskas, A. Kareiva, B. Lapcun

A mathematical model of synthesis of yttrium aluminum garnetis presented and used for com-
puter simulation of the synthesis. The model is based on the reaction-diffusion equations. The
model takes into concideration structure of the initidction's components. The digital simula-
tion was carried out using the finite difference technique. Relations between rates of reaction and
diffusion was investigated.



