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Background
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Algorithm

xs, xl 값입력

0<xs<1
0<xl<1

범위검사및수정

F(X), J(X)  계산

J(X)  역행렬계산

F(X) 절대값<10-8 온도값, xs, xl 값출력

온도 5도상승

YES

NO

Newton’s method

1214K~1687K



Code

R 값 global 변수선언
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Code

F(X)의 element들

결과값 text로저장

초기고상, 액상분율입력

0<xs<1
0<xl<1

범위검사및수정

1214K~1687K
5도씩상승



Code

역행렬이없는경우
xl값을다시설정

F(X), J(X) 계산

F(X)의각값이 10-8 이하일
경우 0으로간주
각값출력및온도 5도상승

오차범위를넘을경우역행
렬생성후 Newton’s method



Code

F(X)의 element 및 J(X) 계산함수



Result
각 Chemical potential 차이

Newton’s method 시행횟수

초기값에따라계산속도영향
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Result



Result
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Result

T=1214K부터시행했을때와 T=1400K부터시작햇을때

초기온도시작값에따라시도횟수의차이를보임



Result

초기고상과액상분율의차이가작아질수록계산속도가빠른경향, 
but 어느일정범위안으로들어가면오히려계산이느려짐



Result

초기값이범위를벗어나거나역
행렬이존재하지않는값이어도
예외처리를통해올바른값출력



Conclusion

 Non-linear equation system을 Newton’s method를통해풀
수있었고, 이를통해 Binary phase diagram 구현또한거의
정확히구할수있다.

 초기값설정이첫계산속도에영향을끼침을알수있었다.

 온도를고정시킨상태에서 Newton’s method를진행하여
변수를바꿔주어야한다. 


