


20222660 이상준 상변태론 HW#6 

2. 시뮬레이션은 T=20으로 100 time step을 진행시킨 샘플을 initial 샘플로 사용하였음. 

a) 아래 왼쪽 그래프는 time step 50 간격으로 grain size distribution을 나타낸 것임. 시간이 진행

함에 따라 작은 grain은 줄어들고 점점 큰 grain들이 생기는 것을 확인할 수 있음. 이를 수식에 

피팅하기 위하여 log (time step)과 log(average grain size)로 플랏하면 아래 오른쪽 그래프가 나옴. 

 

결정 성장에 대한 수식 R=Ktn에 맞추어 생각해보았을 때, logK = 0.541, n=0.208임을 확인가능함. 

 

b) 아래의 왼쪽 그래프를 통해 300에서 500 time step 사이에서의 온도에 따른 growth rate를 구

할 수 있다. 

 

composition 변화가 없는 polycrystalline solid에서의 growth rate는 아래 식과 같이 표현 가능함. 
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Equation y = a + b*x

Weight No Weighting

Residual Sum 
of Squares

0.00115

Pearson's r 0.98584
Adj. R-Square 0.96837

Value Standard Error

B
Intercept 0.54056 0.02975
Slope 0.20833 0.01253
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Equation y = a + b*x

Weight No Weighting

Residual Sum of 
Squares

0 0 0 0

Pearson's r -- -- -- --
Adj. R-Square -- -- -- --

Value Standard Error

5
Intercept 8.76248 --
Slope 0.00431 --

10
Intercept 8.54231 --
Slope 0.00649 --

15
Intercept 8.4642 --
Slope 0.00812 --

20
Intercept 8.45612 --
Slope 0.00935 --
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마지막에 얻어진 식과, 위의 그래프에서 얻은 온도에 따른 growth rate를 사용하여 activation 

energy를 기울기를 통해 구할 수 있음. (아래그래프) 

 

Activation energy는 (13.78 K) * (8.314 J mol-1 K-1) = 114.6 J mol-1 이다. 
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Equation y = a + b*x
Weight No Weighting
Residual Sum 
of Squares

0.07519

Pearson's r -0.98569
Adj. R-Square 0.95738

Value Standard Error

B
Intercept -1.15332 0.1988
Slope -13.77845 1.66616
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