Werkcollegeopgaven bij college: “Kristalgroei: een inleiding”
Blok C

1) In het Jackson Mean Field model wordt de vrije energie van het Kossel (001) oppervlak in contact met vacuüm gegeven door f(x) = 4x(1-x)(/kT + xlnx + (1-x)ln(1-x) met (/kT de halve bindingssterkte tussen twee vaste buren in het kristal.

· Leid een uitdrukking af voor de oppervlaktefractie vacatures, x, als functie van de effectieve bindingssterkte, (/kT, gebruikmakend van Jackson’s mean field model. Uiteindelijk krijg je een impliciete vergelijking, die alleen numeriek kan worden opgelost.
· Deze vergelijking kan expliciet gemaakt worden voor grote (/kT, d.w.z. voor een kleine vacaturefractie, x. Hoe ziet deze vergelijking er uit? Hoeveel vacatures hebben we voor (/kT = 2.0?
· Thermische verruwing vindt plaats als het oppervlak gekenmerkt wordt door één soort domein in plaats van gescheiden vaste en fluïde domeinen. Dit gebeurt als f(x) slechts één minimum in plaats van twee minima heeft. Dit betekent dat de buigpunten in f(x) zijn verdwenen. Als we gebruik maken van dit gegeven, bereken de kritische waarde van (/kT waaronder de thermische verruwing plaatsvindt. Wat is de vacaturefractie van een thermisch verruwd oppervlak?

2)
Beschouw het Kosselkristal. De verruwingstemperatuur van de {100} vlakken van dit kristal is met behulp van Monte Carlo simulaties vastgesteld op (/kT = 0,78. 
· We kijken eerst hoe het kristal smelt. De smeltwarmte is (Hsmelt = 5 kJ/mol; het smeltpunt is 200 °C. Zijn de {100} vlakken verruwd tijdens de groei vanuit de smelt? Wat is de vorm van het kristal als het heel langzaam groeit vanuit de smelt? (Gas constante R = 8.314 J/molK).
· De verdampingswarmte van ons kristal is 50 kJ/mol. Het kristal staat in contact met een vacuüm of een inert gas. Bij welke temperatuur verwacht je dat in dit geval thermische verruwing plaatsvindt? Zal deze verruwing ooit gebeuren?
· We groeien dit kristal via sublimatie vanuit de gasfase. De temperatuur is 150 °C. De dampdruk bij evenwicht is 100 Pascal (N/m2). Vanaf welke dampdruk is het groeiende kristaloppervlak kinetisch verruwd? Gebruik het criterium gebaseerd op het aantal groei-eenheden in de kritische kiem, N* < 1, bij het berekenen van de kritische drijvende kracht voor de kinetische verruwing.
3)
De onderstaande figuur toont de vorm van een kubisch kristal dat gegroeid is bij verschillende temperaturen en oververzadigingen.

· Verklaar de figuur. Wat is de betekenis van de twee overgangslijnen en de twee gebieden A en B?
· Wat is het verschil in groeimechanisme van de kristallen in de gebieden A en B?

· Geef een fysisch criterium voor de overgangslijn (I). Wat is de wiskundige uitdrukking voor deze lijn op basis van dit fysische criterium?

· Teken schematische Wulff plots voor de kristallen in de gebieden A en B. Waarom zijn ze zo verschillend?

· Welke kristallen (groep A of B) hebben de grootste kans op vorming van insluitsels met oplosmiddel? Waarom?


4)
In het dictaat hebben we een vergelijking afgeleid voor de kinkdichtheid van een [100] trede op het (001) oppervlak van het Kosselkristal als functie van (/kT. Deze analyse is gebaseerd op enkelvoudige kinks. In werkelijkheid komen meervoudige en overhangende kinks ook voor. We gaan nu een model ontwikkelen, waarin naast enkele kinks ook dubbele kinks voorkomen.
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· Wat is de energie van een dubbele kink?

· Geef de partitiefunctie Z voor een trede met enkele en dubbele kinks. Wat is de dichtheid van de enkele en dubbele kinks in de trede?

· Leid de verhouding tussen het aantal dubbele en enkele kinks af. Beneden welke (/kT spelen de dubbele kinks een rol (dat wil zeggen meer dan 10%)?

· De dimensieloze vrije energie van een trede met kinks is (step = (step(0K) - ln(Z). Werk deze vergelijking uit en teken een grafiek van (step versus (/kT (bijvoorbeeld met MatLab) en geef een schatting voor de dimensieloze verruwingstemperatuur.

· Het resultaat wijkt een beetje af van (/kT = 0.78, zoals verkregen met behulp van Monte Carlo simulaties. Waarom is dat zo?
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