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1. JIvadas

Itrio aliuminio granatas (YAG) yra sintetinis kristalas, kuris pasiZymi pageidaujamomis
optinémis savybémis. Si medZiaga naudojama jvairiose srityse, pavyzdziui, aukstos energijos
$viesolaidziuose [9] ir aukstos energijos lazeriuose [3]. Konkrediai sriciai pritaikyti YAG
kristalai buina legiruoti su retyjy zemiy metaly jonais, kurie suteikia kristalui papildomy
savybiy. Minétuose $viesolaidziuose naudojamas YAG buna legiruotas su erbio arba iterbio
jonais, o lazeriy aktyviosioms terpéms gaminti dazniausiai naudojamas YAG kristalas

legiruotas su neodimiu arba ceriu.

YAG kristalai turi daugybe taikymy, todél sios medziagos sintezés budai yra placiai tiriami.
Keletas i$ Zinomy sintezés budy yra nusodinimas (angl. co-precipitation) [12], beslégis
sukepinimas (angl. pressureless sintering) [4], zolio-gelio metodas (angl. sol-gel) [10], taciau
Siame tyrime bus nagrinéjama kietafazé (angl. solid-state) sintezés reakcija, kuri issiskiria
paprastu praktiniu jgyvendinimu - itrio ir aliuminio oksidy miSinys yra kaitinamas aukstoje

temperattroje, kurioje pradeda formuotis YAG kristalai.

Atlikti Sig reakcija laboratorijoje reikalauja daug laiko ir energijos, taciau kompiuterinis
Sios reakcijos modelis gali padéti greitai ir pigiai nustatyti optimaly reakcijos vykdymo laika,
temperatira ir pamatyti mikroskopinius procesus, kuriy tiesiogiai matyti negalime dél fiziniy
salygy reikalingy reakcijai vykdyti.

Sios reakcijos modelj sudaro keletas fizikiniy parametry, kuriuos bitina nustatyti norint,
kad modelio rezultatai atitikty fizinius rezultatus. Siam tikslui pasiekti bus naudojami
eksperimentiniu budu gauti reakcijos duomenys, kuriuos paruos Vilniaus Universiteto
Chemijos fakulteto mokslininkai.

2. Tyrimo tikslas

Sio darbo tikslas - sudaryti kompiuterinj kietafazés YAG sintezés reakcijos modelj ir
nustatyti jo fizinius parametrus naudojantis eksperimentiniais duomenimis bei jvertinti

modelio tiksluma.

2.1. Uzdaviniai

« Igyvendinti kompiuterinj modelj pritaikyta MIF superkompiuteriui, kuris spresty
diferencialiniy lyg¢iy sistema aprasyta YAG sintezés reakcija.

« Patobulinti kompiuterinj modelj - modeliuoti sumazéjusia difuzija vietose, kuriose YAG

koncentracija yra padidéjusi.

« Jgyvendinti programinj karkasa, kuris leistu atlikti parametry paieska lygiagretinant
skai¢iavimus tarp daugelio superkompiuterio skai¢iavimo mazgy.

« Naudojant kompiuterinj modelj surasti optimalius modelio parametrus



3. Literaturos apzvalga ir matematinis modelis

Kietafazés YAG sintezés modeliavimas néra nauja sritis, $ios reakcijos modeliai yra aktyviai
tiriami [13]. Sis modelis yra pagrjstas F. Ivanausko et al. pasiiilytu reakcijos-difuzijos modeliu
[6], kurio fiziniai parametrai buvo rasti susijusiuose tyrimuose [8, 5]. Siame darbe
modeliuojamas cheminis procesas atrodo $tai taip: ruosiant eksperimentg yra sudaromas
homogeniskas ir stoichiometrinis aliuminio (Al,O3) ir itrio (Y4O4) oksidy milteliy misinys.
Abiejy oksidy milteliai yra sutrinti taip, kad vidutinis daleliy taris bty 1 pm?2. Misinys yra
kaitinamas krosnyje 1000°C, 1200°C, 1600°C temperatirose kelias desimtis valandy, per kurias
susiformuoja YAG kristalai. Yra zinoma, kad mechaninis maisymas gali pagreitinti reakcijos
trukme, todél naujesniuose tyrimuose $is procesas yra jtraukiamas j modelj [13]. Tyrimuose
procesas yra modeliuojamas kaip trijy netiesiniy diferencialiniy lygéiy sistema:

Oc;
ot

= _D,L'V2Ci + aikclcz, o = (_3, _5, 2), Z — 1, 2, 3

Cia ¢; = c;(x,t) yra medZziagy koncentracijos taske x laiko momentu ¢. MedZiagos
sunumeruotos taip: itrio oksidas (¢ = 1), aliuminio oksidas (¢ = 2) ir YAG (i = 3). D, -
medziagy difuzijos konstantos, o k — reakcijos greicio konstanta.

Laikoma, kad metaly dalelés yra tolygiai pasiskirs¢iusios po erdve, todél modeliuojama tik
maza, vienos dalelés dydzio sritis.

Straipsnyje sistema sprendziama standartiniu Oilerio metodu (angl. Euler method), tac¢iau
dviejy dimensijy modeliams egzistuoja efektyvesni metodai, pavyzdziui neisreikstinis
kintamosios krypties metodas (angl. alternating direction implicit, ADI), kurj pritaikius kartu su
laiko zingsnio didinimo strategija galima efektyviai modeliuoti eksponentiskai didesnes erdves
su tokia pacia diskreciy tasky rezoliucija [11]. Tyrime YAG sinteze modeliuosime remdamiesi
$iuo matematiniu modeliu.

Yra zinoma, kad Sioje sintezés reakcijoje formuojasi tarpiniai junginiai — itrio aliuminio
perovskitas (YAP) bei monoklininis itrio aluminatas (YAM) [7], taCiau $is modelis j tai
neatsizvelgia. Jei krosnies temperatira néra pakankamai auksta, ie dariniai reakcijos eigoje
nedingsta, kas Zenkliai sumaZina kristalo kokybe. Siame tyrime taip pat buvo istirta kaip nuo
daleliy dydzio priklauso galutinio produkto iSeiga — nustatyta, kad optimaliausi daleliy dydziai
yra 110nm itrio oksido daleléms, o aliuminio oksido — 90nm, tokiu atveju vykdant reakcijg prie
1450°C galima pasiekti 93% YAG turinio pagal tarj.



4. Metodologija

4.1. Kompiuterinis modelis

Tyrime YAG sintezés reakcijai modeliuoti bus sukurtas kompiuterinis modelis pagrjstas
egzistuojanciu matematiniu modeliu.

4.2. Modelio parametry optimizavimas

Naudojant eksperimentinius duomenis, standartiniy algoritmy pagalba bus nustatyti
optimalas modelio parametrai su kuriais modelio rezultatai tiksliausiai atitinka eksperimento
duomenis.

4.3. Skaiciavimy lygiagretinimas

Dél didelés duomeny ir skaic¢iavimy apimties, kompiuterinis modelis bus pritaikytas veikti
lygiagreciai and MIF superkompiuterio infrastruktiros.

4.4. Naudojami jrankiai

Kompiuterinis modelis apibudinantis kietafaze YAG reakcija bus sudaromas specialiai Siam
tyrimui pasitelkiant egzistuojancias technologijas leidziancias iSnaudoti MIF superkompiuterio
resursus efektyviam skai¢iavimui. Modelio programinis kodas bus rasomas kalba Julia,
naudojant Sios kalbos ekosistemoje egzistuojancius paketus jvairiems tikslams:
 LinearAlgebra.jl — efektyviam tiesinés algebros uzdaviniy sprendimui
« MPLjl - Zinuciy perdavimo sasaja, kuri apibrézia standartg, kaip programa

superkompiuteryje bendrauja tarpusavyje tarp skirtingy skaic¢iavimo vienety
« CairoMakie.jl [2] — paketas leidZiantis sudaryti aukstos kokybés duomeny vizualizacijas
« ir daug kity.

5. Tyrimo duomenys

Duomenys tyrimui bus gauti bendradarbiaujant su Vilniaus Universiteto Chemijos
fakulteto mokslininky pagalba. Laboratorijoje bus vykdoma YAG sintezés reakcija, kuriai
analizuoti bus pasitelktas spektrografas, i$ Sio prietaiso duomeny galima nustatyti produkto ir
reagenty santykj skirtingais laiko momentais. Eksperimentai taip pat bus vykdomi prie
skirtingy temperatary.

5.1. Terminas
Duomenys bus paruosti per ateinantj ménes;j t. y. iki 2026-05-01.

5.2. Resursai

Kadangi cheminius eksperimentus atlieka VU CHF mokslininkai, resursy klausimo
asmeniskai spresti nereikia.



6. Projekto valdymas

Norint uztikrinti projekto sékme, tyrimas yra isskaidytas i tikslias uzduotis, kurios turi

terminus (1 lentelé).

1 lentelé. Mokslo tiriamojo darbo projekto uzduociy ir terminy sarasas

Uzduotis Planuojama uzbaigti

Kompiuterinis modelis paremtas egzistuojanc¢iu matematiniu 2026-04-01
modeliu

Kompiuterinis modelis paremtas nauju, sudétingesniu matematiniu 2026-04-15
modeliu

Papildomas karkasas parametry paieskai 2026-05-01

Pagrindiniy tyrimo rezultaty sudarymas - optimaliy modelio 2026-05-15

parametry paieska remiantis eksperimentiniy rezultaty duomenimis

7. Isivertinimas ir tolimesni tyrimai

7.1. Sékmes kriterijus

Pagrindinis Sio tyrimo sékmés vertinimo kriterijus yra kompiuterinio modelio rezultaty
pana$umas j eksperimentinius duomenis - jei vidutiné kvadratiné paklaida nevirsija i$ anksto
nustatyto slenkscio, tai reiskia, kad tyrimo tikslas bus ispildytas.

7.2. Tolimesni tyrimai

Siame tyrime naudojamas modelis nebitinai yra iki galo tikslus, pavyzdZiui: yra Zinoma,
kad reakcijos metu, reaguojant itrio ir aliuminio oksidams produktas (YAG) susidaro ties $iy
daleliy sandira, kur jis stabdo tolimesne reagenty difuzijg [1], todél galima teigti, kad difuzijos
konstantos priklauso nuo produkto koncentracijos erdvéje. Toks modelis buty daug
sudétingesnis, taciau tai galéty lemti tikslesnius rezultatus ir todél toks tyrimas baty aktualus.
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