Autoreferat

informujgcy o osiggnieciach w dziatalnosci naukowo-badawczej

dr Andrzej Daniluk

Zaklad Informatyki Stosowanej, Instytut Informatyki, Uniwersytet Marii Curie-Sktodowskiej

Lublin 2016



ZYCIOTYS NAUKOWY ...ttt ettt ettt e et e et e et e et e et e et e et et esteetesaeeseeseesteereaneas 3

I. Ogdlna charakterystyka zainteresowan naukowych ..., 4
4T =To 4T o F= W o T o] o1 =1 o 41V USRS 8
[1.1. Modele matematyczne dziedziny problemu...........cooooiriiiii 12
lll. Projektowanie oprogramowania dla celéw naukowych .....................o 16
111.1. Cykl wytworczy oprogramowania dla celow NnauKOWYCH ...........ccc..ccovvviiiiiiiiieeeeecieee e, 18
1.2, METAMOUEL ... 20
[11.3. Model eksperymentu RHEED ..........coiiiiiiiiiiie st e e e e ee s e e e e e eaenes 22
111.4. Powtorne uzycie artefaktOW SYSIEMU ................couuiieiii it 26
111.5. WieloWgtKOWe [ranS@KCJE .............cuuueiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieiieeeeee ettt 27
111.6. MoZliwoSci 0g0INiejSZYyCh ZASIOSOWAN ..............ccuuuiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeeeeeeee ettt 29
IV. Podsumowanie gtownych 0Siggni€cC ..o 31
S o T3 o U] o1 11 7= Lo 1 P SRRRPPPRRPIN 33



Zyciorys naukowy

Andrzej Daniluk

Wyksztalcenie

Stopien doktora nauk fizycznych w zakresie fizyki, specjalnos¢: fizyka komputerowa

2000
Uniwersytet Marii Curie-Sktodowskiej w Lublinie,

Wydziat Matematyki 1 Fizyki, Instytut Fizyki
Rozprawa

doktorska  Modele wzrostu warstw epitaksjalnych analizowane przy pomocy dynamicznej
teorii RHEED,
promotor: prof. dr hab. Pawet Mikotajczak
recenzenci: dr hab. Ryszard Taranko, Instytut Fizyki UMCS
prof. dr hab. Marian A. Herman, Instytut Fizyki PAN Warszawa
Tytul

magistra 1991
Uniwersytet Marii Curie-Sktodowskiej w Lublinie,
Wydziat Matematyki, Fizyki i Chemii, Instytut Fizyki
Praca
magisterska Modelowanie komputerowe wzrostu cienkich warstw,
promotor prof. dr hab. Mieczystaw Jatochowski

Zatrudnienie Zaktad Informatyki Stosowanej, Instytut Informatyki UMCS,
ul. Akademicka 9, 20-033 Lublin
e-mail: andrzej.daniluk@poczta.umcs.lublin.pl

Przebieg

pracy
zawodowej 2013 -  : starszy wykltadowca w Zaktadzie Informatyki Stosowane;j,

Instytut Informatyki UMCS
2005-2013: adiunkt w Zaktadzie Informatyki Stosowane;j,

Instytut Informatyki UMCS
2004-2005: adiunkt w Zaktadzie Informatyki Stosowanej, Instytut Fizyki UMCS
2002-2004: wyktadowca w Panstwowej Wyzszej Szkole Zawodowej w Chelmie
2001-2004: adiunkt w Zaktadzie Fizyki Doswiadczalnej, Instytut Fizyki UMCS
1995-2000: asystent w Zaktadzie Fizyki Doswiadczalnej, Instytut Fizyki UMCS
1993-1995: asystent w Zaktadzie Biofizyki, Instytut Fizyki UMCS
1991-1993: nauczyciel fizyki i informatyki, VI LO w Lublinie



I. Ogo6lna charakterystyka zainteresowan naukowych

Pierwsze moje prace o charakterze naukowym mie$city si¢ w nurcie wspotczesnych badan zwigzanych z
zastosowaniem metod komputerowego modelowania w wybranych obszarach inzynierii materiatowej. W
okresie studiow w Instytucie Fizyki na Uniwersytecie Marii Curie-Sktodowskiej, w ramach przygotowywanej
pracy magisterskiej opracowatem i zaimplementowatem oryginalny algorytm umozliwiajacy numeryczne
modelowanie w sposob jako$ciowy doswiadczalnych danych dotyczacych wzrostu ultracienkich warstw
homoepitaksjalnych krystalizowanych metoda epitaksji z wigzek molekularnych.

W 1993 roku zostatem zatrudniony w Instytucie Fizyki UMCS na stanowisku asystenta. W tym okresie
uczestniczylem w eksperymentach badawczych z zakresu chemii fizycznej i biofizyki oraz zajmowatem si¢
tworzeniem oprogramowania spektroskopu do badan widm Ramana. Bylem rowniez autorem programu
sterujgcego aparaturg do otrzymywania ultracienkich monowarstw adsorpcyjnych na powierzchni cieczy -
monowarstw Langmuira-Blodgett. Moja dzialalno§¢ naukowa zaowocowala wspotautorstwem dwoch
publikacji.

W tym czasie rozpoczatem tez wspotprace ze srodowiskiem lubelskich psychologdéw. Opracowalem 1
wdrozytem program komputerowy stuzacy do statystycznego opracowywania wynikow badan prowadzonych
przez pracownikow Wydziatu Psychologii i Pedagogiki UMCS.

Od roku 1996 kontynuowalem prace naukowa w zakresie inzynierii materiatlowej ultracienkich warstw
epitaksjalnych.

Po uzyskaniu stopnia doktora kontynuowatem prace w Zakltadzie Fizyki Do$wiadczalnej IF UMCS nad
wykorzystaniem réznych matematycznych modeli oraz odpowiednich algorytméw numerycznych
pozwalajacych na modelowanie typow miedzypowierzchni ztozonych krystalicznych heterostruktur oraz
zaleznosci temperaturowych RHEED.

W 2005 roku zostalem zatrudniony w Zaktadzie Informatyki Stosowanej w nowoutworzonym Instytucie
Informatyki na Wydziale Matematyki, Fizyki i Informatyki UMCS. W tym okresie skoncentrowatem sie
gtéwnie na konstruowaniu i wdrazaniu wydajnych algorytméw i programow komputerowych, za pomoca
ktérych mozliwym jest w czasie rzeczywistym modelowanie zjawiska dyfrakcji wysokoenergetycznych

elektronow RHEED (ang. Reflection High Energy Electron Diffraction).

Obliczenia dla celow naukowych sa preznie rozwijajaca si¢ interdyscyplinarng dziedzing wykorzystujaca
zaawansowane techniki komputerowe, obliczeniowe oraz analizy danych w celu zrozumienia i rozwigzania

skomplikowanych problemow.
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Ogolnie obszar moich zainteresowan mozna scharakteryzowaé nastgpujaca zaleznoscia:

Obliczenia dla celéw naukowych = dziedzina problemu (fizyka) +
informatyka + matematyka stosowana

Nie jest mozliwe rzetelne ocenienie deklarowanego dorobku w sposob fragmentaryczny. Tematyka oraz
narzedzia badawcze zaprezentowane w pracach [1-10] (oraz w innych po doktoracie) mieszcza si¢ w
interdyscyplinarnym  obszarze  zainteresowan  wspotczesnych  nauk  Scistych i technicznych
charakterystycznych odpowiednio dla fizyki komputerowe;j i technicznej oraz informatyki. Wickszo$¢ prac to
publikacje w rownym stopniu w dziedzinie fizyki jak i informatyki. Zdecydowana wigkszo$¢ (80%) moich
prac po doktoracie zostata opublikowana w Computer Physics Communications (CPC) (An International
Journal and Program Library for Computational Physics and Physical Chemistry) jako prace jednoautorskie.
CPC jest naukowym czasopismem o duzej renomie migdzynarodowej reprezentujagcym repozytorium
programéw komputerowych stosowanych w fizyce oraz chemii fizycznej i jest zogniskowane raczej na
algorytmach i metodach obliczeniowych niz rezultatach fizycznych. Zgodnie z opisem w bazie Web of
Knowledge, publikowane tam artykuly w rownym stopniu sg publikacjami w dziedzinie fizyki jak i
informatyki (wedtug SCI; CPC to 100% Computer Science and 100% Physics). Tzw. 5-letni Impact Factor
czasopisma jest wysoki i aktualnie wynosi 3.508. Wszystkie skonstruowane przeze mnie projekty oraz
materiaty dodatkowe do prac [1-3, 7-10] publikowane sa w: International CPC Program Library, School of
Electronics,  Electrical Engineering and Computer Science, Queen’s University of Belfast
http://cpc.cs.qub.ac.uk/ w katalogach ADUY, ADVL oraz AETW.

Wigkszo$¢ publikacji mojego autorstwa udostepnianych w czasopismach z bazy Journal Citation
Reports (JCR) ma charakter interdyscyplinarny. Ponizej zamieszczam klasyfikacje dorobku naukowego po

doktoracie dokonana w oparciu o dane odpowiednio z bazy Scopus oraz Web of Science:



Documents by subject area

Web of Science Categories il

PHYSICS MATHEMATICAL (10}

2 Physics and Astronomy COMPUTER SCIENCE
15 documents INTERDISCIPL'NAR‘(
Click chart segment to view document list APPLICATIONS (10)

\
Computer Scienc. . ——— J

(80.0% PHYSICS CONDENSED MATTER
(6)
T Physics and Ast... PHYSICS APPLIED (4)

(100.0%)
MATERIALS SCIENCE
MULTIDISCIPLINARY (4)

S8 Computer Science

12 documents

Click chart segment to view decument list

Praca projektantow 1 programistow jako autorow nie jest w pemli doceniana, za§ samo
oprogramowanie nie jest obecnie systematycznie traktowane jako peloprawny element dorobku naukowego
w spotecznosci akademickiej. Moim zdaniem oprogramowanie nalezy zacza¢ postrzega¢ jako integralng czes$¢
ekosystemu komunikacji naukowej w XXI wieku. Rowniez problem ten staje si¢ coraz bardziej zauwazalny w
literaturze $wiatowej, [F. Seinstra, D. Wallom, K. Keahey, SoftwareX 1-2 (2015), Editorial]: "Yet, despite the
impact scientific software instruments have on the daily practice of many scientists, and despite the great
many new discoveries that can be attributed directly to the existence of these instruments, the design and
implementation of software instruments is often not held in high regard in the traditional academic
environment. In science, publications and their citations are by far the most essential prerequisites for
pursuing a successful academic career. Since traditionally the design and development of software does not
warrant a publication it is often denied the acknowledgement that citations provide. In this way, the current
academic setting is hindering, even blocking, the career paths of the scientific software designers and
implementers that a growing portion of science has become so much dependent on."

Gléwnym celem naukowym prezentowanym w przedtozonych pracach bylo zbudowanie abstrakcyjnego
modelu bedacego syntetycznym ujeciem najbardziej istotnych elementéw eksperymentu RHEED stuzacego do
obliczen krzywych dyfrakcyjnych oraz wykazanie jego stosowalnosci do jakosciowej oraz ilo$ciowej analizy
danych  do$wiadczalnych. Podjeta problematyka naukowa zwigzana ze zjawiskiem dyfrakcji
wysokoenergetycznych elektronow wykorzystywanym do monitorowania stanu powierzchni ultracienkiej
warstwy epitaksjalnej jest istotng domeng fizyki technicznej majaca trudny do przecenienia wpltyw na rozwoj
technologiczny w wielu dziedzinach, takze w informatyce. Aplikacyjny charakter podejmowanej problematyki
oraz oryginalno$¢ wykonanych prac konstrukcyjnych (programéw komputerowych) w kontek$cie nowoczesnych
metod 1 narzedzi fizyki technicznej i komputerowej oraz informatyki stosowanej stanowig gldéwng wartosé
przedtozonego do oceny dorobku naukowego.

Waznym zadaniem dla uczelni XXI wieku jest znoszenie barier utrudniajgcych przenikanie si¢ réznych
dyscyplin oraz prowadzenie badan interdyscyplinarnych. Przedtozony do oceny dorobek naukowy oraz
popularyzatorski jest modelowym przyktadem prowadzenia badan interdyscyplinarnych z zakresu fizyki

technicznej i komputerowej oraz informatyki stosowanej.
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Jako osiagnigcie naukowe wynikajace z art. 16 pkt 1 ust. 2.1 i 2.2 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. nr 65, poz. 595 ze zm.) deklaruje
powigzany tematycznie cykl siedmiu artykulow oraz trzech prac wdrozeniowych opublikowanych w czasopismach

z bazy Journal Citation Reports pod wspolnym tytutem:

Modelowanie wirtualnego eksperymentu naukowego

Lp. Dane bibliograficzne Uwagi 5-year
Impact
Factor
1 | A. Daniluk, Dynamical calculations for RHEED intensity | Praca zawiera listing programu 3. 508
oscillations, Computer Physics Communications 166 sugerowany przez recenzentow jako
(2005) 123-140. forma dokumentowania podstawowego
algorytmu - dotaczony zostat decyzja
edytora.
2. | A. Daniluk, An extension of the computer program for 3.508
dynamical calculations of RHEED intensity oscillations.
Heterostructures, Computer Physics Communications 176
(2007) 70-73.
3 | A. Daniluk, RHEED intensities from two-dimensional 3.508
heteroepitaxial nanoscale systems, Computer Physics
Communications 185 (2014) 3001-30009.
4 | P. Mazurek, A. Daniluk, K. Paprocki, Substrate 1.647
temperature control from RHEED intensity measurements,
Vacuum 72 (2004) 363-367.
5 | P. Mazurek, A. Daniluk, K. Paprocki, Analysis of RHEED 1.647
intensities during formations of the CaF,/Si(111) and
MgO/YSi,.,/Si(100) interface, Vacuum 57 (2000) 229-236.
6 |P. Mazurek, A. Daniluk, K. Paprocki, Forming the high 0.496
quality CoSi, by solid phase epitaxy, Optica Applicata 32
(2002) 389-395.
7 | A. Daniluk, Visual modeling for scientific software Realnie objeto$é pracy jest wieksza. 3. 508
architecture design. A practical approach, Computer Decyzja edytora czg¢s¢ diagramow (ze
Physics Communications 183 (2012) 213-230. wzgledu na ich szczegotowo$c) dostepna
jest wyltacznie w formie elektronicznej w
postaci materialow dodatkowych.

Zgodnie z art. 16 pkt 1 ust. 2.2 ustawy (Dz. U. nr 65, poz. 595 ze zm.) deklaruje autorstwo zrealizowanego oryginalnego
osiggnigcia projektowego i konstrukcyjnego w postaci $rodowisk obliczeniowych GrowthXX. Srodowiska obliczeniowe
Growth09 oraz GrowthCP implementowane sg poprzez 3 prace wdrozeniowe.

scientific computing. A full open-source upgrade of the
program for dynamical calculations of RHEED intensity
oscillations, Computer Physics Communications 182
(2011) 1389-1390.

dokument projektowy dostepny w formie
elektronicznej z plikami dystrybucyjnymi
w bazie CPC Program Library.

8 | A. Daniluk, Model-Driven Development for scientific Diagramy specyfikacji modelu dostepne | 3, 508
computing. Computations of RHEED intensities for a sa w formie elektronicznej.
disordered surface. Part I, Computer Physics Praca reprezentuje implementacj¢ modelu
Communications 181 (2010) 709-710. udokumentowanego w [7] (rys. 10,
poziom MO w dalszej czesci autoreferatu)
9 | A. Daniluk, Model-Driven Development for scientific Dostepno$¢ diagramow jw. Reprezentuje | 3. 508
computing. Computations of RHEED intensities for a program wykorzystywany w [8]. CPC
disordered surface. Part I, Computer Physics Program Library uniemozliwia
Communications 181 (2010) 707-708. publikowanie odrebnych artefaktow
wykonywalnych w jednej edycji.
10 | A. Daniluk, Cooperative and competitive concurrency in | Praca zawiera 36-stronnicowy oficjalny | 3. 508




I1. Dziedzina problemu

Dziedzing problemu jest dyfrakcja odbiciowa wysokoenergetycznych elektronow RHEED w
ujeciu dynamicznym. Technika RHEED stosowana do monitoringu procesu wzrostu ultracienkich warstw
epitaksjalnych jest bardzo czuta na wzrost i form¢ frontu wzrostu warstwy, a intensywno$¢ odbitych
wiazek elektronowych jest w ogdlnosci funkcja stopnia uporzadkowania atomdéw na powierzchni oraz

temperatury podtoza.

S i

1

RHEED Intensity

e

6=0 Layer coverage

=1

Rys. 1. Jakosciowy opis zmian intensywnos$ci oscylacji RHEED [3]

Te zmiany intensywnosci wynikaja z wahan chropowatosci powierzchni, a charakter tych zmian moze
odzwierciedla¢ sposob formowania oraz uporzadkowanie atoméw w kolejnych warstwach.

Zjawisko wystepowania oscylacji natezenia wigzki wysokoenergetycznych elektronéw odbitych
zwierciadlanie od przypowierzchniowej warstwy epitaksjalnej otrzymywanej metoda MBE zostalo
zaobserwowane przez Harrisa i wspotpracownikow na poczatku lat 80. ubiegtego wieku [J.J. Harris,
B.A. Joyce, P.J. Dobson, Surf. Sci. 108 (1981) L444]. Od tego czasu ze wzgledu na duzy aplikacyjny
charakter stato si¢ przedmiotem intensywnych badan. Cohen i wsp. [P.l. Cohen, G.S. Petrich, P.R. Pukite,
G.J. Whaley, A.S. Arrot, Surf. Sci. 216 (1989) 222] zaproponowali jego opis wykorzystujgc kinematyczng
teori¢ dyfrakcji elektronéw. Inne podejscia opisywaly ten proces jako zjawisko wielokrotnego
rozpraszania dyfuzyjnego. Maksym i Beeby [P.A. Maksym, J.L. Beeby, Appl. Surf. Sci. 11 (1982) 663]
zaproponowali model teoretyczny uwzgledniajacy proces rozpraszania przez periodyczny potencjat
dwuwymiarowych ptaszczyzn krystalograficznych rownolegtych do powierzchni ale nieperiodyczny w
kierunku prostopadtym do powierzchni rozpraszajacej. Peng i Whelan [L.M. Peng, M.J. Whelan, Surf.
Sci. Lett. 238 (1990) L446] zaproponowali inny opis, w ktorym wigzka wysokoenergetycznych
elektronow jest rozpraszana przez potencjat periodyczny w kierunku prostopadtym do powierzchni.

W literaturze przedmiotu znanych jest wiele prac, w ktorych podjeto proby wyjasnienia gtownych
przyczyn wystepowania zjawiska oscylacji nat¢zenia elektronéw RHEED od wzrastajagcej warstwy
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epitaksjalnej. Niemniej jednak do tej pory nie osiggni¢to konsensusu odno$nie przekonujgcej interpretacji
danych eksperymentalnych, w szczegolnosci przyczyn wystgpowania oscylacji oraz obserwowanej
eksperymentalnie zmiany ich fazy w zaleznosci od warunkéw dyfrakcji. Niektorzy autorzy gléwne zrodto
zmian intensywnosci oscylacji RHEED upatrujg w procesie interferencji fal elektronowych od dwu
sgsiednich ptaszczyzn krystalograficznych formujacej si¢ warstwy [C.S. Lent, P.I. Cohen, Surf. Sci. 139
(1984) 121]. Inng mozliwg przyczyng upatruje si¢ w rozpraszaniu dyfuzyjnym na niedoskonatosciach
powierzchniowych [J.H. Neave, B.A. Joyce, P.J. Dobson, N. Norton, Appl. Phys. A31 (1983) 1].
Dodatkowym zrédlem oscylacji mogg tez by¢ zdaniem Clarka i wsp. cykliczne zmiany chropowatos$ci
powierzchni zwigzane z formowaniem si¢ tarasow [S. Clarke, D.D. Vvedensky, Phys. Rev. B37 (1988)
6559]. Shin i Azis [B. Shin and M. J. Aziz, Phys. Rev. B76 (2007) 165408] zaproponowali model oparty
na kinematycznej teorii dyfrakcji oraz rozpraszaniu dyfuzyjnym od formujacych si¢ na powierzchni
tarasow. Niemniej jednak zaden z przedstawionych do tej pory opisOw nie wyjasnia obserwowanej
eksperymentalnie zaleznosci fazy oscylacji od ustalonych warunkow dyfrakcji [J. Zhang, J.H. Neave,
P.J. Dobson, B.A. Joyce, Appl. Phys. A 42 (1987) 317]. W jednym z najnowszych doniesien Fuhr i
Miiller [J.D. Fuhr, P. Miiller, Phys. Rev. B84 (2011) 195429] na bazie przeprowadzonych symulacji
zasugerowali, ze oscylacje intensywnosci wysokoenergetycznych elektronéow sa wynikiem dyspersji
katowej padajacej wiazki elektronowej oraz periodycznych oscylacji rozmiarow wysp formujgcych sie na

powierzchni.

Trzy prace mojego autorstwa przedstawiajg podstawy fizyczne oraz stanowig opis dziedziny problemu:

[1] A. Daniluk, Dynamical calculations for RHEED intensity oscillations, Computer Physics
Communications 166 (2005) 123.

[2] A. Daniluk, An extension of the computer program for dynamical calculations of RHEED intensity
oscillations. Heterostructures, Computer Physics Communications 176 (2007) 70.

[3] A. Daniluk, RHEED intensities from two-dimensional heteroepitaxial nanoscale systems, Computer
Physics Communications 185 (2014) 3001.

Publikacja [1] przedstawia ogdlny, rozwazany przeze mnie model dziedziny problemu oraz szczegdétowo
omawia wykorzystywany aparat obliczeniowy. Algorytm zaimplementowany w [1] umozliwia iteracyjne
znalezienie tak rozwigzan réwnania Schrodingera (wartoSci energii i funkcje falowe) jak i potencjatu
periodycznego, ktory jest potrzebny jako wielko$¢ wejsciowa do takiego obliczenia. Publikacja [2]
implementuje rozszerzony model obliczeniowy dla struktur heteroztaczowych typu struktura
diamentu/struktura  FCC. W szczegélnosci w pracy tej zaimplementowano oryginalng metode
samouzgadniania potencjalow rozpraszajacych dla heterokrystalicznych struktur wielowarstwowych na
przyktadzie warstw otowiu osadzanych na krzemowym podlozu. Niemniej jednak na tym etapie nie
uwzgledniono mozliwosci wystepowania rozpraszania dyfuzyjnego od formujacej si¢ cienkowarstwowej
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powierzchni. Praca [3] zawiera opis dziedziny problemu (wraz z przykltadowa implementacjg) z
uwzglednieniem mozliwych form rozpraszania dyfuzyjnego. Modele wprowadzone przeze mnie w [3]
zostaly zastosowane dla przypadku wzrostu warstw ztota na krzemowym podtozu. Badanie mechanizméw
formowania si¢ ultracienkich warstw metalicznych Ag jest bardzo interesujace zaréwno z perspektywy
naukowej jak i technologicznej. W szczegolnosci warstwy takie sa bardzo czesto wykorzystywane jako
modelowe przyklady dla zjawisk zwigzanych z kwantowaniem rozmiarowym. Ponadto ultracienkie

warstwy Ag moga by¢ doskonatym podtozem dla réznego typu struktur niskowymiarowych.

Temperatura podtoza jest parametrem o duzym znaczeniu dla przebiegu procesu zarodkowania i kontroli
mechanizmu wzrostu warstwy epitaksjalnej. Dlatego tez, bardzo istotnym elementem, ktéry nalezy
uwzgledni¢ w trakcie wykonywania obliczen zmian intensywno$ci oscylacji RHEED jest poprawne

przyjecie modelu drgan cieci krystalicznej. W publikacji:

[4] P. Mazurek, A. Daniluk, K. Paprocki, Substrate temperature control from RHEED intensity
measurements, Vacuum 72 (2004) 363.

bedacej potaczeniem eksperymentu i obliczen pokazano, ze model Debye’a powinien by¢ konsekwentne
stosowany w trakcie wykonywania zaawansowanych obliczen zmian natgzenia wysokoenergetycznych

elektronow odbitych od warstw przypowierzchniowych.
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Rys.2. Teoretyczne i zmierzone zalezno$ci temperaturowe intensywnosci oscylacji RHEED dla sieci Si(111). Dane
pomiarowe bardzo dobrze odpowiadaja wynikom teoretycznym uwzgledniajagcym s$rednie kwadratowe wychylenia
atomow z polozenia rownowagi uzyskane w oparciu o model Debye’a [4]

W pracy tej wykazano ponadto, ze mozliwym jest wykorzystanie standardowych pomiarow krzywych
dyfrakcyjnych (ang rocking-curve) jako techniki in situ do okre$lenia temperatury monokrystalicznych
podtozy, na ktorych formowane sg ultracienkie warstwy epitaksjalne.

10



Od czasu, kiedy technika epitaksji z wigzki molekularnej pozwala na budowe warstw (krysztatow)
o kontrolowanym sktadzie kolejnych monowarstw, wysilek badawczy wielu laboratoriow skierowany
zostal na poznanie dynamiki procesu formowania zaréwno monowarstw jak i konkretnych struktur
heteroztaczowych, to znaczy struktur, w ktérych wystepuja monokrystaliczne miedzypowierzchnie
utworzone przez materialty o réznym sktadzie chemicznym (réznych wilasnosciach fizyko-chemicznych).
Podstawowym naukowym problemem w tego rodzaju badaniach jest okreslenie zar6wno typu
miedzypowierzchni, jej jakosci jak i mechanizmu wzrostu kolejnych warstw, tak jak zostalo to

przedstawione w pracach:

[5] P. Mazurek, A. Daniluk, K. Paprocki, Analysis of RHEED intensities during formations of the
CaF,/Si(111) and MgO/YSi,,/Si(100) interface, Vacuum 57 (2000) 229.

[6] P. Mazurek, A. Daniluk, K. Paprocki, Forming the high quality CoSi, by solid phase epitaxy, Optica
Applicata 32 (2002) 389.

W [5-6] zaprezentowano rezultaty badan eksperymentalnych nad zastosowaniem dyfrakcji
elektronow RHEED w trakcie formowania wysokiej jakosci struktur heteroztagczowych CaF,/Si(111),
MgO/YSi,/Si(100) oraz CoSi,/Si(111). W szczegolnosci, na podstawie dynamicznych pomiarow RHEED
od wzrastajacych warstw CaF, okre§lono optymalne zakresy temperatur oraz szybkosci osadzania warstw
fluorku wapnia na krzemowych podiozach. Eksperymentalnie potwierdzono, ze w wysokich
temperaturach fluorek wapnia dysocjuje formujac na krzemowym podtozu migdzypowierzchni¢ (interfejs)
typu Si-Ca-F. Pomiary krzywych dyfrakcyjnych wykazaly, ze stosujac odpowiednie warunki osadzania
mozliwym jest uzyskania w pelni epitaksjalnego wzrostu warstw CaF, do wysoko$ci dwoch potrojnych
monowarstw na duzej powierzchni. Struktury takie wydaja si¢ by¢ juz odpowiednie do uzyskania dobrej
jakos$ci ztacz tunelujacych typu M-I-S. W przypadku epitaksji tlenku magnezu MgO najlepsze rezultaty
otrzymano osadzajac tego typu warstwy na powierzchni Si(100) z cienka warstwa buforowa (60-100 A)
krzemku itru. Wykazano, ze zastosowanie tego rodzaju warstwy buforowej umozliwia uzyskanie dobrej
jakos$ci powierzchni MgO nawet 2-calowych rozmiarow - co otwiera droge do zastosowan komercyjnych.
Epitaksjalne krzemki tworzac zlacza typu metal-polprzewodnik z powodzeniem moga byé
wykorzystywane jako elementy wielu urzagdzen mikroelektronicznych, w tym urzadzen wykorzystujacych
struktury typu S-M-S. W pracy [6] doktadnie opisano praktyczng procedure otrzymywania wysokiej
jakosci cienkich warstw CoSi, na krzemowym podtozu Si(111) technika epitaksji z fazy statej. Jakos¢
otrzymanych struktur zostata potwierdzona poprzez pomiary dyfrakcyjne, ktdre z kolei zostaty poréwnane
z wyliczeniami teoretycznymi bazujagcymi na dynamicznej teorii dyfrakcji wysokoenergetycznych
elektronow.

Prace [4-6] stanowily baze testowa dla konstruowanych przeze mnie algorytméw obliczeniowych

(etap walidacji modelow, rys. 6-7 w dalszej czg$ci autoreferatu).
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I1.1. Modele matematyczne dziedziny problemu
Podstawowy model matematyczny dziedziny problemu oraz stosowany przeze mnie aparat obliczeniowy

zostat opublikowany w pracy:

[1] A. Daniluk, Dynamical calculations for RHEED intensity oscillations, Computer Physics
Communications 166 (2005) 123.

Podstawa obliczen zmian natezenia elektrondw wysokoenergetycznych RHEED odbitych zwierciadlanie

od warstw przypowierzchniowych krysztatu jest rozwigzanie rownania Schrédingera:

(o B =S uee) @

dz? - w2 h?
gdzie 7 jest stala Plancka, m, jest masa spoczynkowa elektronu, E energia kinetyczna elektronow, oraz
U (Z) jest jednowymiarowym potencjatem rozpraszajgcym proporcjonalnym do pokrycia monowarstwy,
v (Z) jest funkcja falowa elektronu. Jednowymiarowa posta¢ potencjatu uzyskuje si¢ poprzez usrednienie
petnego, 3-wymiarowego potencjatu U (r) w plaszczyznach réwnoleglych do powierzchni warstwy.

Dlatego U (Z) moze by¢ traktowany jako zerowy wspodtczynnik transformaty Fouriera pelnego potencjatu

3-wymiarowego:

i) {1, E ) N 8T s [T Ar(z-z,) 5
U"(z)= [1+mczj 6,(L+ai)x g Y [Za, [exp[ ]] )

0 0 k= bk bk

gdzie a, i b, reprezentuja wspotczynniki rozpraszania elektronowego, @, jest pokryciem n-tej
monowartstwy (z zakresu 0-1) - jest to stosunek ilo$ci miejsc (weztéw sieci) aktualnie zajmowanych przez

atomy do catkowitej ilosci dostgpnych miejsc na sieci krystalicznej, S, jest powierzchnig 2-wymiarowej

komorki elementarnej, Z, jest pozycja n-tej warstwy w kierunku prostopadtym do powierzchni.

Obliczenia oparte o jednowymiarowy model potencjatu rozpraszajacego krysztatu moga by¢ stosowane do
interpretacji danych doswiadczalnych pod warunkiem, ze azymut wigzki padajacej jest o kilka stopni
przesunicty wzgledem gtownego kierunku krystalograficznego — jest to tzw. warunek jednowigzkowy
(ang. one-beam condition). Wowczas mozna przyjac, ze wigzka elektronow padajacych jest rozpraszana

przez usredniony potencjal warstw atomowych w ptaszczyznach rownolegtych do powierzchni.
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Rys. 3. Projekcja sieci krystalicznej dla warunku jednowiazkowego [A. Ichimiya, H. Nakahara, Y. Tanaka, Surface
structures during silicon growth on an Si(111) surface, [in]: Advances in the Understanding of Crystal Growth
Mechanisms edited by T. Nishinaga, K. Nishioka, J. Harada, A. Sasaki, H. Takei, 1997 Elsevier Science]

Obecnie wielu autorow zajmujacych si¢ obliczeniami RHEED wykorzystuje model jednowiazkowy ze
wzgledu na jednoznaczno$¢ interpretacji oraz poréwnywalnos¢ danych obliczeniowych. Opisany i
zaimplementowany w pracy [1] model proporcjonalnego do pokrycia potencjatu rozpraszajacego warstwy
jest pewna wyidealizowana forma rzeczywistosci. W ogolnosci nalezy przyjac, ze wiazka padajacych
elektronow jest rozpraszana dodatkowo na krawedziach wysp formujacych si¢ na wzrastajacej
powierzchni. Wczesniej zaproponowano ciekawy model dyfuzyjnego potencjalu rozpraszajacego
[Z. Mitura, S.L. Dudarev, L.M. Peng, G. Gtladyszewski, M.J. Whelan, The small terrace size
approximation in the theory of RHEED oscillations, J. Cryst. Growth 235 (2002) 79]. Warto jednak
zauwazy¢, ze w prezentowanej przez autorow formie potencjat ten moze by¢ wykorzystywany jedynie dla

struktur homoepitaksjalnych. W publikacji:

[3] A. Daniluk, RHEED intensities from two-dimensional heteroepitaxial nanoscale systems, Computer
Physics Communications 185 (2014) 3001.

uwzgledniono mozliwo$¢ wystgpowania rozpraszania dyfuzyjnego w warstwach heteroepitaksjalnych.
Artykul ten (wraz z czgscia implementacyjng) zawiera zaproponowany przeze mnie model potencjatu
rozpraszajgcego dla ultracienkich warstw heteroepitaksjalnych z uwzglednieniem potencjalnych form
rozpraszania dyfuzyjnego na powierzchni gornej formujacej si¢ 2D monowarstwy. Zaproponowana postac

potencjatu rozpraszajgcego dla heterostruktur jest nastepujaca:

Comblned ZU SUbStl’ate Z (U faver ( ) + U ;ﬁc\i)éel’ (Z )) ! (3)

n

gdzie czton odpowiedzialny za rozpraszanie dyfuzyjne na powierzchni géornej monowarstwy ma postac:

n _ E 87 < 47[2(Z—Zn)2
Uadd(z)__(l-l_ mocz] Si Z:; 001/2 { ( 100 ]:l’ (4)
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gdzie funkcja W(Hn) okre$la stopien rozpraszania dyfuzyjnego. W pracy zaproponowano, aby

jakosciowo uzalezni¢ stopien rozpraszania dyfuzyjnego od sposobu narastania goérnej monowarstwy. Stad

mozliwo$¢ wystepowania przynajmniej trzech podstawowych form potencjatu (3).

MODEL1

Zaktadajac, ze w czasie idealnego wzrostu typu warstwa-po-warstwie, kazde miejsce na n-tym poziomie

moze by¢ zapetnione z prawdopodobienistwem 6, lub pozostawaé puste z prawdopodobienstwem 1-6, ,
funkcja W(@n) moze by¢ zapisana jako iloczyn odpowiednich prawdopodobienstw:

W('gn)=(1_'9n)9n’ (5)
i zalezy jedynie od liczby pustych i wypetionych miejsc na danym poziomie. Jest to przykltad wzrostu

typu random, tzn. osadzane atomy zajmuja wolne miejsca na wzrastajgcej powierzchni i nie jest

uwzgledniany ich miedzywarstwowy transport.

MODEL2
Uwzgledniajac mozliwo$¢ wzrostu typu dystrybucyjnego mozna przyjac, ze prawdopodobienstwo zajecia

przez atom pustego miejsca na n-tym poziomie zalezy od obwodu warstwy d, (Hn )

Rys. 4. llustracja rozpraszania dyfuzyjnego. Czg¢$¢ wigzki elektronowej rozpraszana jest na krawedziach
formujacych si¢ wysp (linia przerywana)

Przy zatozeniu, ze dla powierzchni wypelnionej mniej niz do potowy istnieje okreslona liczba wysp, z
ktorych kazda ma taki sam obwdd oraz ze dla powierzchni wypelnionej wigcej niz do potowy istnieje
okreslona liczba pustych obszaréw o takim samym obwodzie, wowczas funkcja W(@n) moze by¢
zapisana jako:

w(g,)=d"(,). (6)

gdzie:
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o™ dla 6, <6,
d®(6,)= (7
@-0,)* dla 6,>6,

przy zalozeniach: 6" = (1—49C)p2, p,=p, =05 oraz 6, =0.5. Zatozenie to odpowiada sytuacji, w

ktorej postulujemy, ze wzrost monowarstwy jest typu wyspowego przy zachowaniu statej liczby centrow

krystalizacji.

MODEL3

Zaktadajac z kolei, ze wzrost monowarstwy odbywa si¢ malymi wyspami oraz, ze w trakcie procesu
formowania monowarstwy wystepuje dodatkowe zarodkowanie (co w praktyce odpowiada utrzymaniu
rozmiaru wysp, podczas gdy zwicksza si¢ ich liczba), funkcje okreslajaca stopien rozpraszania

dyfuzyjnego mozna zapisa¢ jako:

w(o,)=d?(6,) ®)
gdzie:
d®(6,)=06,0-6,)", 9)

Kazda z przetestowanych form modelu potencjatu rozpraszajacego (3) dla struktur heteroztaczowych jest
dodatkowo zilustrowana fragmentem odpowiedniego pseudokodu [3], w ten sposdb aby mozliwym bylo

wprowadzenie dowolnych modyfikacji uzytkownika.

W pracy [3] nie badano kinetyki wzrostu warstwy. Modele wzrostu uwzgledniono w sposob
jakosciowy. Celem bylo zaprezentowanie stosowalno$ci potencjatu (3) oraz konsekwencje takiego
podejscia. Wykazano, ze rozwdj bardziej zaawansowanych modeli obliczeniowych uwzgledniajacych
bardziej szczegdlowe formy rozpraszania dyfuzyjnego moze by¢ niezwykle pomocny dla ilosciowego
opisania danych do$wiadczalnych (przynajmniej dla warunku jednowiazkowego). Prezentowane w [3]
modele zakladaja, ze w trakcie aktu rozpraszania wysokoenergetycznych elektronéw od warstw
przypowierzchniowych oscylacje RHEED sg generowane przez superpozycje dwoch czynnikow: (1)
periodyczng strukture sieci krystalicznej ze szczegdlnym uwzglednieniem periodycznych zmian sredniego
potencjalu rozpraszajgcego monowarstwy powierzchniowej, oraz (2) cze$¢ wigzki jest rozpraszana
dyfuzyjnie przez formujace si¢ na powierzchni wyspy o periodycznie zmieniajacych si¢ rozmiarach.

Warto zauwazy¢, ze ogolne zalozenia modelu potencjatu rozpraszajgcego przedstawionego w
publikacji [3] bardzo dobrze odpowiadajg wynikom opublikowanym réwnolegle przez Kawamure i
Maksyma [T. Kawamura, P.A. Maksym, Origin of RHEED intensity oscillation during homoepitaxial
growth on Si(001), Surface Science 630 (2014) 125], gdzie autorzy wykazali, ze zrodtem zmian
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intensywnos$ci oscylacji RHEED w trakcie wzrostu warstwa po warstwie jest interferencja fal
elektronowych ulegajacych dyfrakcji na dwoéch sasiednich poziomach (co odpowiada formowaniu sig¢
monowarstwy) z uwzglednieniem dodatkowego rozpraszania na krawedziach tarasow.

W publikacji [3] dodatkowo wykazano, ze za pomocg standardowych pomiarow krzywych
dyfrakcyjnych przedstawiajacych zmiane¢ nat¢zenia wigzki ugietej na danych plaszczyznach sieciowych
probki w funkcji kata padania wigzki wysokoenergetycznych elektronow na powierzchni¢ probki,
powinna istnie¢ mozliwo$¢ eksperymentalnego badania przejs¢ perkolacyjnych w trakcie formowania
dwuwymiarowych struktur — co jest niezwykle interesujace zaréwno z praktycznego jak i naukowego
punktu widzenia. Moim zdaniem, na podstawie [3] mozna zaprojektowaé i przeprowadzi¢ bardzo
interesujaca seri¢ eksperymentow.

Obliczanie zmian intensywno$ci oscylacji wysokoenergetycznych elektronow RHEED jest
problemem mieszczacym si¢ w klasie NP. Podstawowymi zasobami systemowymi uwzglednianymi w
analizie algorytmow sg czas dzialania oraz obszar zajmowanej pamieci. Zaproponowane przeze mnie dla
struktur heteroepitaksjalnych rozwigzanie charakteryzuje si¢ ztozonos$cia czasowa O(n?) oraz pamieciowa

O(n), gdzie n jest catkowitg liczbg monowarstw przyjeta do obliczen.

I11. Projektowanie oprogramowania dla celéw naukowych

Wazny element mojej aktywno$ci dotyczy badan na metodami projektowania i wdrazania
oprogramowania dla celéw naukowych konstruowanego w oparciu o paradygmat architektury sterowane;j
modelami. Opracowany na poczatku XXI wieku przez organizacje OMG (ang. Object Management
Group) standard wdrazania oprogramowania sterowanego modelem MDD (ang. Model-Driven
Development) jest bardzo nowoczesnym i technologicznie zaawansowanym podejsciem do ewolucji
obiektowo-zorientowanej architektury oprogramowania. MDD wykorzystuje rozwo6j sterowany modelami,
ktory jest rozszerzeniem paradygmatu architektury sterowanej modelami, MDA (ang. Model-Driven
Architecture) na wszystkie aspekty ewolucji systemu. MDA jest najbardziej znanym standardem MDD.
Celem MDA jest opracowanie standardow, ktore wspieraja elastyczne podejscie do systemoOw
rozwijajacych si¢ w obliczu zmieniajacej si¢ infrastruktury i zmieniajacych si¢ wymagan biznesowych.

Trzeba zauwazy¢, ze termin ,,Architektura” w ujeciu MDA nie odnosi si¢ w prosty sposob do
architektury modelowanego systemu, a opisuje rézne standardy i formy modeli, ktore stanowig istotg
technologii MDA. Istota MDA jest zastapienie klasycznego XX wiecznego podejscia do programowania
gloszacego iz ,,wszystko jest obiektem” na rzecz nowoczesnego — ,,wszystko jest modelem”. Warto
wspomnieé, iz pomimo tego, ze standard wdrazania oprogramowania sterowanego modelami funkcjonuje
w inzynierii oprogramowania od ponad dekady, to jednak koncepcja jego wykorzystania na szerszg skale
w obszarach nauk stosowanych (réwniez w fizyce) nie jest w pelni doceniana. Autorzy wiekszosci
programéw obliczeniowych ograniczaja si¢ jedynie do pelnego dokumentowania modelu
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matematycznego, na bazie ktorego funkcjonuje dane oprogramowanie zaniedbujac inne (z praktycznego
punktu widzenia nie mniej obecnie istotne) elementy cyklu wytworczego projektu. Powoduje to, ze
wigkszo$¢ funkcjonujagcych w obiegu spotecznym programow symulacyjnych jest bardzo trudna do
analizy i ew. samodzielnej modyfikacji lub adaptacji do nowych, zmieniajacych si¢ wymagan
uzytkownika.

Opis wykorzystywanych technologii informatycznych wraz z nieodtaczng implementacja znajduje
si¢ w trzech pracach, ktore nie powinny by¢ traktowane rozigcznie. Realnie, publikacje te powinny by¢
rozpatrywane jako jedna duza edycja. Rozlaczne potraktowanie wymienionych prac spowoduje

rozerwanie relacji pokazanych na rysunkach 5-7 oraz 10.

[71 A. Daniluk, Visual modeling for scientific software architecture design. A practical approach,
Computer Physics Communications 183 (2012) 213.

[8] A. Daniluk, Model-Driven Development for scientific computing. Computations of RHEED intensities
for a disordered surface. Part I, Computer Physics Communications 181 (2010) 707.

[9] A. Daniluk, Model-Driven Development for scientific computing. Computations of RHEED intensities
for a disordered surface. Part I, Computer Physics Communications 181 (2010) 709.

MDA nie jest w $cistym tego stowa znaczeniu catkowicie nowg metodyka tworzenia oprogramowania. W

rzeczywistosci MDA jest rozwinigciem opracowania iteracyjnego z wprowadzeniem mechanizmow

automatycznej transformacji modeli opisanych w [7] oraz implementowanych w [8-10]. W praktyce
uzycie MDA sprowadza si¢ do:

» przeniesienia cigzaru rozwoju systemu na wyzszy poziom abstrakcji i nadanie modelowaniu centralnej
roli,

» Scistego oddzielenie warstw systemu,

» automatycznej generacji kodu bezposrednio z modelu,

» wprowadzeniu mechanizmdw automatycznej weryfikacji 1 walidacji kodu.

Zgodnie z zalozeniami organizacji OMG wyrdznia si¢ cztery warstwy oprogramowania tworzonego

zgodnie z wytycznymi MDA:

» Computation-Independent Model (CIM) — model dziedzinowy, nie pozostajacy w Scistej relacji z
technologig informatyczna;

» Platform-Independent Model (PIM) - abstrakcyjna, niezalezna od platformy systemowej i
programistycznej specyfikacja systemu wykorzystujgca metamodel;

» Platform-Specific Model (PSM) — model odwzorowany na konkretne rozwiazania wybranej platformy
systemowej 1 programistycznej. PSM moze by¢ tworzony w oparciu o jezyk ogdlnego przeznaczenia
(C++, Java, C#, Object Pascal, itp.) lub wybrany jezyk dziedzinowy;

» Code — automatycznie generowany kod niskopoziomowy (np. kod Javy, C#, C++, Object Pascala,

itp.).
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Na rysunku 5 pokazano schemat cyklu zycia oprogramowania tworzonego zgodnie z podstawowym
standardem MDA.

Problem dgmainﬁ....{ CIM ) ....... { Presentation of problem domain elementsﬁ
- T Presentation of derived elements suitable for
Solution domain —j-._-

further transformation

@M 2 @@

Implementation domainlﬁ ‘ Presentation of implementation elementslﬁ

Tk (ew) (e )

Rys.5. Standardowe relacje migdzy warstwami MDA [7]

III.1. Cykl wytworczy oprogramowania dla celow naukowych

W ogdlnosci symulacja komputerowa jest metoda odtwarzania zjawisk zachodzacych w $wiecie
rzeczywistym za pomoca ich matematycznych modeli definiowanych i obstugiwanych przy uzyciu
programéw komputerowych. Tego rodzaju programy komputerowe traktowane sa jako modele
symulowanego zjawiska. Typowy proces tworzenia oprogramowania dla celow naukowych
schematycznie przedstawiono na rysunku 6. Proces ten obejmuje analiz¢ dziedziny problemu, wybodr
modelu matematycznego opisujacego dziedzing problemu, znalezienie sposobu wdrozenia tego modelu w
formie, ktéora moze by¢ uruchomiona na komputerze (opracowanie algorytmu numerycznego),
implementacje w jezyku programowania, obliczenie wynikéw algorytmu oraz ich wizualizacje i

interpretacje.

(F'roblem domain (phenomenaon, process})

----------------- Mathematical modeling B]

%{Mathematical mndeI:}

................. 1 Mumerical treatment[\‘\]

................. { Implementationb]
Valgatonang
verification

Results to interpret )l

(: Deployment :}

Rys.6. Standardowy cykl wytworczy oprogramowania dla celow naukowych [7]
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Istotng wadg cyklu z rysunku 6 jest to, Zze nie uwzgl¢dnia on aspektu modelowania wszystkich
obiektow dziedziny problemu, a co za tym idzie uniemozliwia modelowanie ztozonych systemow
przeznaczonych do obliczen naukowych. Przy czym system traktowany jest jako byt w postaci zbioru
wzajemnie powigzanych elementow, realizujacych jako cato$¢ funkcje nadrzgdna lub zbiér takich
funkcjonalnosci. Wedtug [P.A. Fishwick, Simulation Model Design and Execution: Building Digital
Worlds, (1995) Upper Saddle River, Prentice Hall]: "A system is a set of interacting or interdependent
entities, real or abstract, forming an integrated whole. In general, a system is a construct or collection of
different elements that together can produce results not obtainable by the elements alone™.

W praktyce, poprawnie skonstruowany model systemu obliczeniowego powinien by¢ ilosciowg i
jako$ciowa reprezentacjg statycznej i dynamicznej struktury systemu, pozwalajaca przedstawi¢ wptyw
wielu czynnikoéw istotnych z punktu widzenia prowadzonych badan. Oznacza to, Zze np. system
modelujacy eksperyment naukowy powinien umozliwi¢ czynna (w trakcie dziatania) modyfikacje
parametrow majacych wplyw na przebieg zjawiska stanowiacego przedmiot badania, pozwalajac
uzytkownikowi na poznanie zalezno$ci przyczynowych pomigdzy sktadnikami lub warunkami przebiegu
badanego zjawiska w czasie rzeczywistym. W tym konteksScie istnienie samego modelu matematycznego
jest daleko niewystarczajace, nalezy zbudowa¢ modele uwzgledniajace wszystkie wspotistniejace obiekty
dziedziny problemu.

Jako wazny element, ktory opracowatem w trakcie prac nad projektem [8-9] jest zaproponowany
przeze mnie w publikacji [7] cykl wytworczy, ktory zdaniem autora powinien w znaczacy sposob
usprawni¢ proces modelowania systemow do obliczen naukowych. Praktyczne znaczenie poszczeg6lnych

poziomow modelowania z rys. 7 zostato doktadnie przedstawione w pracy [7].

(F'roblem domain (phenomenon, process})

"""""""" 1 Mathematical modeling ﬁ

H Mathematical model :} _________________________________ o L

Validation and veriﬁcation'ﬁ 1{ ............... {Visualisatinnb]

I—‘—'—'—'—{i Results to interpret )l

< Deployment )

Rys.7. Proponowany cykl wytworczy oprogramowania dla celow naukowych zgodny z paradygmatem architektury
sterowanej modelami [7]
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Istotnymi elementami cyklow z rysunkoéw 6 i 7 sg weryfikacja i walidacja elementow modelu.
Weryfikacja jest procesem okreslania zgodnosci wynikéw dostarczanych przez system z zalozeniami
modelu matematycznego, w oparciu o ktory system zostat zbudowany. W tym konteks$cie weryfikacja
wiaze si¢ z okresleniem poprawno$ci stosowanego algorytmu numerycznego w odniesieniu do modelu
matematycznego. Walidacja z kolei jest procesem okres$lania, czy tworzone w trakcie cyklu modele sg
wystarczajaco dobrym przyblizeniem dziedziny problemu. Walidacja zajmuje si¢ aspektami fizycznymi i
polega na okresleniu adekwatno$ci stosowanego modelu do odtwarzania danych eksperymentalnych.
Wedtug [S. Roy, Recent advances in numerical methods for fluid dynamics and heat transfer, Journal of
Fluid Engineering, 127(4) (2005) 629]: “Verification can be thought of as solving the chosen equations
correctly, while validation is choosing the correct equations in the first place”.

Z drugiej strony, biorac pod uwagge istnienie modeléw UML dziedziny problemu (rys. 7) nalezy
sprawdzi¢ ich spojnos¢ ze wzgledu na semantyczne i syntaktyczne kryteria. Jednak nie wszystkie
elementy kodu generowanego na podstawie diagramow mozna zweryfikowa¢ automatycznie, cze$¢ z nich
mozna zweryfikowa¢ dopiero na etapie kompilacji. Nalezy tez pamietac, ze zgodnie z zatozeniami MDA
jeden model PIM moze by¢ zrodtem wielu modeli PSM (rys. 5).

Zgodnie z definicjg wprowadzong przez Johanssona [H.J.Johansson, P.McHugh, A.J.Pendlebury,
W.A Wheeler, Business Process Reengineering: BreakPoint Strategies for Market Dominance, John
Wiley & Sons, 1993] proces biznesowy to:

,»a set of linked activities that take an input and transform it to create an output. Ideally, the
transformation that occurs in the process should add value to the input and create an output that is more
useful and effective to the recipient either upstream or downstream”

Bez trudu mozna wykazaé, ze proponowany cykl spelnia wszystkie kryteria wlasciwe dla
standardowego procesu biznesowego, tzn.: definiowalno$¢, porzadek, istnienie odbiorcy rezultatow
procesu, zwigkszanie warto$ci w trakcie procesu, osadzenie oraz wielofunkcyjnosé.

Jak juz wspomniano, waznym aspektem stosowania owego cyklu jest jednoczesne wraz z artefaktami
wykonywalnymi sporzadzanie szczegétowych modeli systemu obliczeniowego oraz jego dokumentacji.
Przy czym autor traktuje tworzone oprogramowanie jako konkretny produkt przeznaczony dla

okreslonego sektora wiedzy.

111.2. Metamodel

Uznajac model za abstrakcje pewnego zjawiska ze $wiata rzeczywistego, to metamodel jest
abstrakcja ukazujgca wlasciwosci owego modelu. Inaczej rzecz ujmujgc, metamodel odwzorowuje
zaleznos$ci pomigdzy pojeciami wprowadzanymi w okreslonym modelu.

Ztozone metamodele sg niezmiennie problematyczne dla naukowcoéw i deweloperow, ktorzy

muszg je zrozumie¢ - aby wykorzystaé. Wynika to z faktu wykorzystywania skomplikowanych notacji
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modelowania. Notacje te zapewniajg dobre wsparcie dla systemow wspomagajgcych proces modelowania,
utatwiajg proces komunikacji w wielu obszarach zastosowan. Obecnie wigkszo$¢ autorow wykorzystuje
notacj¢ opartg na zunifikowanym jezyku modelowania UML (ang. Unified Modeling Language). Autor w
swoich pracach korzystal wylacznie z notacji UML oraz wilasciwosci profili udostgpnianych przez
infrastrukture OMG.

UML jako jezyk stuzacy do opisu wszystkich rodzajow programowych artefaktow jest standardem
obiektowego modelowania. UML posiada notacj¢ graficzna, co implikuje fakt, iz powinien by¢ tez
zaopatrzony w wbudowany mechanizm stuzacy do definiowania tej notacji (poje¢ jezyka i powigzan
miedzy nimi). Mechanizmem tym jest metamodel. Metamodel jest modelem, ktory definiuje jezyk i

gramatyke stuzacg do wyrazania innych modeli. Rysunek 8 prezentuje przyktad stosu metamodeli.

Metametamodel
<<instanceQfz> 7 <.
K « < <instance0fs =

Metamodel 1 Metamodel 2

K ™

< <instance0fz=  .° *, < «instance0f = > '

! ! \ < <instanceOf> =
Maodel 1 Mode| 2 Model 3
R 7 7
| <<representedln > E <<representedins> ," <<representedIns>

Object 1 Object 2 Ohbject 3

Real world
Rys.8. Stos metamodeli

Modele reprezentuja zjawiska ze $wiata rzeczywistego i sa egzemplarzami (instancjami) swoich
wilasnych metamodeli. W terminologii tej jezyki sa nazywane metamodelami, za$ stworzone w tych
jezykach artefakty (wlaczajac programy wykonywalne) nazywane sa modelami.

Metamodele UML definiujg strukture UML. Metametamodel (lub metajezyk) jest modelem, ktory
definiuje jezyk do opisu metamodeli. UML jest zdefiniowany w formie metametamodelu nazywanego
MOF (ang. Meta-Object Facility). MOF charakteryzuje mechanizmy niezbedne do przechowywania i
uzyskiwania dostepu do roznych jezykow modelowania. Na rysunku 9 pokazano infrastrukture
modelowania zgodnie z zatozeniami organizacji OMG. Na poziomie M0 wystepuja konkretne realizacje
modeli, na przyktad konkretne obiekty generowane w trakcie wykonania programu. Na poziomie M1
wystepuja modele systemu. Modele UML sg tworzone wlasnie w tej warstwie. Na poziomie M2 mamy do
czynienia z metamodelami, ktore odgrywaja role gramatyk do definiowania modeli np. pojecia
generalizacji, powigzan, zaleznosci klas, itp. Na poziomie M3 wystepuje metametamodel. W standardzie
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MDA, MOF umozliwia definiowanie wielu roznych metamodeli na poziomie M2. Od uzytkownikow
UML nie jest wymagana znajomo$¢ MOF. W MOF wyrazony jest metamodel UML stanowigc
jednoczesnie gramatyke jezyka UML.

MOF
Metametamodel (M3)
A
< <instanceOf> =
Transformation
according to XMI
Metamodel (M2) UML metamodel | . | XM Schema for UML
A,
A _ , !
H <<validateAgainst>>
< <instanceOf> = 1 1
- Transformation
UML model f -
according to XML
. ¥MI document for the
_________________ zaf interchange between
Model (M1) Class UML tocls
+attribute: int
+operation()
A
<<instanceCf==

object : Class
Run-Time Instances (MO) attribute =5

Rys.9. Uproszczona forma infrastruktury modelowania OMG [7]

Woprowadzenie standardu XMI (ang. XML Metadata Interchange) jako mechanizmu wymiany
metadanych pomiedzy roéznymi narzedziami wizualnego modelowania pozwolito na serializacjg
metamodeli, co oznacza mozliwo$¢ ich wzajemnej wymiany pomigdzy narzedziami rdznych
producentdw. Do obecnie najpopularniejszych narzedzi wspierajacych technologie MDD/MDA naleza
Eclipse, Together oraz Sparx Enterprise Architect. W swoich pracach autor korzystat z narz¢dzi Together

oraz Sparx Enterprise Architect.

[11.3. Model eksperymentu RHEED

"Models represent reality, simulation imitates it."

Russell L. Ackoff, Maurice W. Sasieni, Fundamentals of Operations Research, 1968

Projekt dziedziny problemu uwzglednia model dziedziny utworzony w fazie analizy i ma na celu

stworzenie ogolnej architektury dla podsystemow opisujacych funkcjonowanie poszczegdlnych
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elementow dziedziny. Celem projektu dziedziny problemem jest opisanie jak najwigkszej liczby istotnych
wymagan dla tworzonego systemu przy zachowaniu elastycznos$ci oferowanej przez opracowany model.

Na rysunku 10 zobrazowatem sposob interpretowania zagadnien poruszanych w przedtozonych
pracach w kontekscie modelowania dziedziny problemu. Poziom M1 obrazuje pigkny zwiazek pomig¢dzy
fizyka a informatyka. Okazuje si¢, ze modele eksperymentow fizycznych mozna opisaé za pomoca
zwigzkow dedykowanych klas, gdzie klasy (bgdac podstawowymi jednostkami wiedzy) reprezentuja byty
ze $wiata rzeczywistego wraz ze swoimi atrybutami, wlasciwosciami i operacjami, za§ zwigzki miedzy
klasami (generalizacje, powigzania, zaleznosci oraz agregacje) reprezentuja postulowane relacje miedzy
bytami.

Z rysunku 10 jasno wynika, iz w trakcie analizy przedtozonych prac nie mozna rozerwac relacji
taczacych je. W [1-3] opisano odpowiednio podstawowy i rozszerzony model matematyczny dziedziny
problemu, [4-6] zawieraja podstawowe dane testowe, w [7] opisano petna specyfikacje modelu logicznego

eksperymentu RHEED, za$ [8-10] zawieraja implementacje z warstwa prezentacji.

Uniwersalna struktura konceptualizacji
fragmentu rzeczywistos$ci za pomocg
skonczonego zbioru symboli i relacji

matematycznych oraz zasad Model

operowania nimi. Zbiér symboli i relacji matematyczny. Mo | Gramatyka
matematycznych jest tworem abstrakcyjnym. Opisany w modeli
Czynnikiem przeksztatcajgcym go w model pracach [1],[3] (gramatyka UML)
matematyczny jest interpretacja fizyczna.

[ T - 2w

dz?  #’
Effusion cells for vacuum thin film deposition egzemplarz | | egzemplarz
) ) - Detector/CCD i
Model logiczny Odpowiad'a Model
i Incident beam Reflected beam dZIedZIny konkretnego
ccron 57 problemu [7-10] M1 | systemu
Growing layers ‘Sample
Sample holder egzemplarz
I egzemplarz
. : Amplituda wigzki
R __[Mll_ M21/'Zz]_[M 2 _'Zlez] rozproszonej MO
0~ - : o Dane systemu
[Mll—M21/|;(Z]+[M22 —U(lez] Implementacja w
[8-10]

Rys.10. Specyfikacja znaczenia vs specyfikacja modelu eksperymentu RHEED. Jako jezyk specyfikacji modelu
uzywane sa diagramy przypadkow uzycia, klas oraz sekwencji
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111.3.1. Elementy specyfikacji modelu eksperymentu RHEED

Niezwykle istotnym elementem w analizie, projektowaniu i implementacji oprogramowania sg
przypadki uzycia. Przypadek uzycia stuzy do modelowania funkcjonalnosci systemu i jest niczym wigcej
niz ogolnym opisem tego, w jaki sposéb system bedzie uzywany. Przedstawia ustugi, ktore system
swiadczy aktorom, lecz bez wskazywania konkretnych rozwiazan technicznych. Przypadki uzycia nie
tylko ukierunkowuja analizg, ale takze pomagaja w zbudowaniu obiektowego modelu dziedziny problemu
1 sg szczegoOlnie wazne podczas testowania oprogramowania. Na rysunkach 11 i 12 pokazano przypadki
uzycia dla probleméw obliczeniowych Growth09 oraz RHEED1Process. Model obliczeniowy Growth09
bazuje na najprostszej, kinematycznej teorii dyfrakcji RHEED, gdzie zaktada si¢ jednokrotny akt
rozproszenia elektrondéw na powierzchniowych atomach krysztatu. Model ten dobrze sprawdza si¢ przy
zatozeniach, ze kat padania wigzki elektronow jest niewielki (~ 1°) i wigzka elektronow nie wnika w glab
krysztatu, za$ natgzenie wigzki zwierciadlanie odbitej silnie zalezy od formy frontu wzrostu powierzchni
[A. Daniluk, Kinematical calculations of RHEED intensity oscillations during the growth of thin epitaxial
films, Computer Physics Communications 170 (2005) 265]. Model obliczeniowy RHEED1Process bazuje
na dynamicznej teorii dyfrakcji elektronow RHEED z uwzglednieniem wielokrotnych rozproszen fali

elektronowej na potencjatach atoméw tworzacych siec.

Growth 09

[if need or RHEED1D process will run]

Rys.11. Przypadki uzycia podsystemu Growth09. Diagram dostepny w elektronicznej wersji pracy [8]
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Rys.12. Przypadki uzycia podsystemu RHEED1Process. Diagram dostepny w elektronicznej wersji pracy [9]
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Rys.13. Struktura logiczna $rodowiska obliczeniowego RHEED [7]. Pakiet RHEED1Process imlementuje wzorzec
projektowy dla problemu RHEED, pakiet Graph2D0x implementuje wzorzec projektowy dla warstwy prezentacji
RHEED, za$ pakiet Growth09 — ogdlny wzorzec dla transakcyjnych, wielowatkowych symulacji przyktadowych
(podstawowych) modeli wzrostu warstw.

25



2.Create(TC t)
MDIChild: TMDIChild
| 3c

1_4Creats()

U

|
|
|
|
| |
| |
| |
| |
5.1.1.Destroy() I |
! X
512 Terminate() I
. X

\

5.1 FormClose(TObject TCloseAction)

’
\

Rys.14. Diagram sekwencji obrazujacy dynamiczne aspekty logicznego modelu $srodowiska z rys. 13. Diagram
dostepny w wersji elektronicznej pracy [7]

Na rysunkach 13 i 14 pokazano odpowiednio strukture logiczng klas bedacych podstawa konstrukcji
srodowiska obliczeniowego [8-9] oraz aspekty dynamiczne systemu w postaci odpowiedniego diagramu
sekwencji.

Niektorzy projektanci (a takze naukowcy) rozumieja i uzywaja diagramow specyfikacji modelu
jako narzedzia pomocnego w trakcie szkicowania projektow tylko po to, aby szkicami podzieli¢ si¢ ze
wspotpracownikami. Jednak diagramy specyfikacji modelu to co$ znacznie wigcej niz tylko tadne obrazki.
Nowoczesne narzedzia modelowania moga uchwyci¢ sens elementow diagramow i ich zwigzkéw w
formie przeznaczonej do odczytu maszynowego, a nastgpnie uzy¢ tej wiedzy w trakcie projektowania,
wykonywania kontroli spojnosci, a nawet automatycznie generowac czesci kodu aplikacji. Mozliwosé
tworzenia, przechowywania i przeksztatcania modeli sprawia, ze modelowanie nalezy umiejscowi¢ w

sercu procesu produkcji oprogramowania stanowigc podstawe paradygmatu MDA.

I11.4. Powtdérne uzycie artefaktow systemu

Analizujgc proces pokazany na rys. 7 mozna dostrzec potencjalnie jeszcze jedna korzy$é z
proponowanego w pracy [7] podejscia do tworzenia oprogramowania dla celdéw naukowych. Korzyscig tg
jest mozliwo$¢ powtornego uzycia niemal wszystkich elementow systemu - poczawszy od idiomoéw
opisujacych pojedyncze funkcjonalno$ci, poprzez bardziej zlozone struktury danych w postaci

komponentow, a skonczywszy na architekturze jako catosci.
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Co niemniej wazne — dzigki artefaktom systemu zawierajacym kompletne metadane mozliwe jest
odtworzenie architektury systemu w zapisie dowolnego jezyka obiektowego. Przykladem takiego

podejscia jest opracowana przeze mnie i zaprezentowana w pracy:

[10] A. Daniluk, Cooperative and competitive concurrency in scientific computing. A full open-source
upgrade of the program for dynamical calculations of RHEED intensity oscillations, Computer Physics
Communications 182 (2011) 1389,

uogoblniona forma wdrozenia [8-9]. Nalezy pamigta¢, ze nicodlagczna czes$cia tego projektu jest 36-
stronnicowy dokument projektowy udostepniany przez wydawnictwo w formie elektronicznej. Oba
modele [8-9] oraz [10] stanowiag podstawe konstrukcji pelnego, wirtualnego, dziatajacego w czasie
rzeczywistym $rodowiska obliczeniowego. Srodowisko to ma charakter otwarty i posiada opracowany i
udokumentowany przeze mnie interfejs uzytkownika. Otwarto$¢ oznacza zezwolenie na legalne i
nieodplatne kopiowane, zarowno kodu wynikowego jak i zrédtowego oraz na dowolne modyfikacje kodu
zrodtowego. Wynika z tego, ze wszystkie elementy srodowiska [10] mogg zosta¢ zastapione catkowicie
innymi rozwiazaniami. Np., moduly wyrazajace odpowiednio klasy z implementacja przyktadowych
modeli wzrostu warstwy oraz modeli potencjatu rozpraszajacego moga by¢ dowolnie modyfikowane przez
uzytkownika lub zastgpione innymi — zawierajacym implementacje nowych modeli wzrostu lub
funkcjonalnosci potencjalu rozpraszajacego. Nalezy zwroci¢ uwage, ze konkretne modele wzrostu
(dyfuzyjny i dystrybucyjny) zostaty uzyte w [8-10] w celach implementacyjnych wzorca, oraz aby
zaprezentowa¢ podstawowe czynniki wplywajace na obliczenia RHEED w zalezno$ci od modelu stanu
powierzchni. Jednak delegat z rys. 13 (element oznaczony stereotypem <<delegate>>) moze
wskazywac¢ na dowolne funkcje uzytkownika implementujace np. algorytmy bazujace na symulacjach MC
(Monte Carlo) lub MD (dynamiki molekularnej) [S.-P. Kim, S.-Ch. Lee, K.-R. Lee and Y.-Ch. Chung,
Molecular Dynamics Simulation at the Early Stage of Thin-Film Deposition:Al or Co on Co(111), Jpn. J.
Appl. Phys., Vol. 43, No. 6B (2004) 3818]. Ten sam efekt mozna uzyska¢ dotaczajac do istniejacego
projektu np. biblioteke .dll (lub .lib) implementujacg nowe, aktualnie zadane funkcjonalno$ci (np. nowe
modele potencjatu rozpraszajacego). Nalezy tez zwrdci¢ uwage, iz projekt [10] zawiera opcje asymilacji

danych zewngtrznych (np. doswiadczalnych) dostepnych poprzez operacje plikowe.

II1.5. Wielowatkowe transakcje

Tworzenie w formie sekwencyjnej wielowatkowych aplikacji obliczeniowych jest procesem
skomplikowanym. Przede wszystkim nalezy posiada¢ wiedzg¢ na temat zjawiska potencjalnych wyscigow
watkow, synchronizacji oraz wspotdzielonych zmiennych. Obecnie wigkszo§¢ nowoczesnych srodowisk

obliczeniowych projektowana jest w oparciu o reguly transakcyjne.
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Rys.15. (a) Hipotetyczny przyktad laboratorium z wieloma stanowiskami RHEED/MBE, gdzie w tym samym czasie
mozna wykonywac¢ wiele roznych eksperymentéw lub wiele wersji tego samego eksperymentu poréwnujac ich
wyniki. (b) Wirtualny, wielowatkowy odpowiednik wielu réznych eksperymentéw RHEED na przykladzie
dziatajgcej aplikacji [10]

Termin ,transakcja” zyskal w naukach informatycznych $ciste znaczenie — jest to dowolna operacja
charakteryzujaca si¢ czterema wlasnosciami ACID:
» A — niepodzielno$¢ (ang. atomicity) — nie sg widoczne jakiekolwiek posrednie stany wykonywania
transakcji. Oznacza to wykonanie transakcji w catosci lub niewykonanie jej w ogdle. Transakcja moze

zosta¢ zatwierdzona (zakonczy¢ pracg normalnie) lub zosta¢ anulowana (odrzucona).
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» C — spdjno$é¢ (ang. consistency) — widoczne zmiany stanu nie naruszajg niezmiennikOw systemu.
Spojnos¢ wigze si¢ z niepodzielnoscia — roznica polega na tym, ze za spojnos¢ odpowiada
programista, a za niepodzielnos¢ implementacja systemu transakcyjnego.

» | — izolacja (ang. isolation) — wiele transakcji moze by¢ wykonywanych wspotbieznie bez
wzajemnych oddziatywan. Ich wykonanie przypomina operacje wykonywane sekwencyjnie.

» D — trwato$¢ (ang. durability) — wynik dziatania programu zostaje zachowany po zakonczeniu jego

pracy (np. w postaci zbioru danych na dysku).

Poza rozbudowanymi systemami o charakterze bazodanowym wszystkie cztery wtasnosci ACID
nie zawsze sg wymagane do prawidlowej pracy programu symulacyjnego. W aplikacjach [8-10] zostata
przewidziana mozliwo$¢ pracy programu obliczeniowego w trybie tzw. transakcji lekkich. Charakteryzuja
si¢ one wszystkimi wlasnosciami ACID, jednak program moze tez prawidtowo funkcjonowaé bez
koniecznosci spetnienia zasady trwatosci. Transakcje mozna w kazdym momencie bezpiecznie przerwac
nie powodujac konfliktu w obrebie wykonywanych obliczen. Implementacje [8-10] bazuja na
zastosowaniu modelu wykorzystujacego metode szablonu uzupelniong o oryginalng koncepcje
dowigzywania delegatow posredniczacych w wywolaniu zadanych metod implementujacych podstawowe,
przyktadowe modele wzrostu warstw. Konstrukcja logiczna aplikacji [10] modelujacej eksperyment
RHEED umozliwia jednoczesne przeprowadzenie wielu wirtualnych eksperymentow lub wielu wersji
tego samego eksperymentu, tak jak pokazano to narys. 15.

Konstrukcja $rodowiska [10] w oparciu o koncepcje wielowatkowych transakcji umozliwia
przeprowadzenie obliczen z uwzglednieniem mozliwos$ci manipulacji w czasie rzeczywistym wybranymi
parametrami wirtualnego eksperymentu, ktére zdaniem eksperymentatora majg wptyw na jego przebieg.
W szczegblnoscei realizacja modelu [10] umozliwia:

e wykonanie "transferu probki" (przyktadowe dane dla wybranych struktur homo i heteroepitakcjalnych
zapisane s3 we wiasnej bazie danych aplikacji;

e manipulacj¢ zmiennymi (czynnikami) opisujacymi wybrane podstawowe typy wzrostu warstwy,
temperature, energi¢ padajacych elektrondéw, zakres katowy pomiaru i wiele innych;

e kontrolowanie poziomu zaburzenia potencjatu rozpraszajacego krysztatu;

e pomiar natgzenia wigzki odbitej zwierciadlane od warstwy przypowierzchniowe;.

II1.6. Mozliwosci ogolniejszych zastosowan

W trakcie pracy nad roznego rodzaju projektami czgsto napotykamy na powtarzajace si¢
problemy. Wzorce to proba systematyzacji takich do§wiadczen i proba utozenia ich w postaci porgcznych
i sprawdzonych rozwigzan. Ogolna definicja wzorca zostala podana przez Alexandera, Ishikawe i

Silversteina [Ch. Alexander, S. Ishikawa and M. Silverstein, A Pattern Language, Buildings,
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Construction, Oxford University Press, 1977]: “Each pattern describes a problem which occurs over and
over again in our environment, and then describes the core of the solution to the problem, in such a way

that you can use this solution a million times over, without ever doing it the same way twice”.

Wazng kategoria wzorcéw stosowanych w informatyce sg wzorce projektowe programowania
obiektowego, czgsto okreslane po prostu jako wzorce projektowe. Stanowig one udokumentowane opisy
og6lnych rozwigzan problemow, ktére czgsto pojawiaja si¢ w trakcie tworzenia oprogramowania w
okreslonym kontekscie.

Skuteczne wdrozenie roznych algorytméw (np. rozwigzywanie ukladéw nieliniowych rownan
rozniczkowych czy réwnan Schrodingera) jest problemem czesto pojawiajagcym si¢ w naukach
stosowanych. W projekcie [10] zaproponowano nieskomplikowany wzorzec projektowy opierajacy si¢ na
teorii transakcji wielowatkowych. Jego wykorzystanie znacznie ulatwia realizacje roznego rodzaju
algorytméw w $rodowiskach wielowatkowych. Rozwigzanie zaprezentowane w [10] zostalo
zaimplementowane oraz przetestowane w skladniowo i semantycznie nowoczesnym, a zarazem
nieskomplikowanym jezyku programowania - jest wiec proste do zrozumienia, modyfikacji i wdrozenia w
innych jezykach obiektowych. Ponadto projekt [10] przedstawia mozliwy sposob realizacji obliczen
opartych na modelu wielowatkowych transakcji w nowoczesnym, wieloplatformowym $rodowisku

programowania wizualnego sterowanego zdarzeniami.

zthreads
TTransaction Threading layer
Q g vao Q Computational layer
Calculations A Calculations B Calculations N

——— Ul {User Interface) layer
==creates=

User MainForm ChildForm

Rys.16. Umiejscowiony w architekturze MVC wzorzec projektowy dla wielowatkowych obliczen [10]

Pokazany na diagramie z rys. 16 i zaimplementowany w projekcie [10] wzorzec moze by¢ uzyteczny w
sytuacjach wymagajacych wielowatkowych obliczen z wykorzystaniem réznych algorytméw, gdzie

architektura systemu opisana jest poprzez standard Model-Widok-Kontroler (MVC).
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IV. Podsumowanie glownych osiagniec¢

1. Wspotudzial w opracowaniu praktycznych eksperymentalnych procedur otrzymywania metodami
MBE (epitaksji z wigzki molekularnej) oraz SPE (epitaksji z fazy statej) bardzo dobrej jakosci
heterostruktur CaF,/Si(111), MgO/YSi,,/Si(100) oraz CoSi,/Si(111). Materialy tego typu sa
technologicznie bardzo atrakcyjne i maja duze mozliwos$ci zastosowan komercyjnych.

2. Opracowanie i zaimplementowanie oryginalnego podstawowego algorytmu do dynamicznych
obliczen krzywych dyfrakcyjnych RHEED oraz jego przetestowanie w odniesieniu do danych
eksperymentalnych uzyskanych w Instytucie Fizyki UMCS oraz niezaleznych wynikow
opublikowanych przez innych autoréw, np. [Y. Fukaya, Y. Shigeta, Fast measurement of rocking
curve of reflection high-energy electron diffraction by using quasi-1D convergent beam, Surface
Science 530 (2003) 175], [Y. Shigeta, Y. Fukaya, Structural phase transition and thermal vibration of
surface atoms studied by reflection high-energy electron diffraction, Applied Surface Science 237
(2004) 21].

3. Opublikowanie i formalne wdrozenie odpowiedniego programu obliczeniowego [1]. W momencie
zaprezentowania (praca wystana do druku w 2004) byt to jeden z bardzo niewielu otwartych tego typu
projektow dostgpnych w literaturze. Pozostatymi byly projekty opublikowane mniej wigcej w tym
samym czasie przez grupy z Cambridge i Oxfordu: [A. Ichimiya, P.l. Cohen, Reflection High-Energy
Electron Diffraction, Cambridge University Press, Cambridge, 2004] oraz [L.-M. Peng, S.L. Dudarev,
M.J. Whelan, High Energy Electron Diffraction and Microscopy, Oxforf University Press, Oxford,
2004] jednak bazujace na odmiennym formalizmie obliczeniowym.

4. Zaproponowanie nowego modelu potencjatu rozpraszajacego dla krystalicznych heterostruktur z
uwzglednieniem rozpraszania dyfuzyjnego od warstwy przypowierzchniowej [3]. Przy uzyciu
proponowanego podejscia wykazano, ze mozliwym jest uzyskanie cennych informacji przydatnych w
trakcie analizy danych do$wiadczalnych. Wykazano tez, ze rozw¢j bardziej zaawansowanych modeli
obliczeniowych uwzgledniajacych bardziej szczegdtowe formy rozpraszania dyfuzyjnego moze by¢
niezwykle pomocny dla ilo$ciowego opisania danych doswiadczalnych (przynajmniej dla warunku
jednowigzkowego). W oparciu o modele [3] wykazano ponadto, ze w trakcie aktu rozpraszania
wysokoenergetycznych elektronow od warstw przypowierzchniowych oscylacie RHEED sg
generowane przez superpozycje dwoch czynnikoéw: (1) periodyczng strukture sieci krystalicznej ze
szczegdlnym uwzglednieniem periodycznych zmian $redniego potencjalu  rozpraszajacego
monowarstwy powierzchniowej, oraz (2) czg$¢ wigzki jest rozpraszana dyfuzyjnie przez formujace si¢
na powierzchni wyspy o periodycznie zmieniajgcych si¢ rozmiarach.

5. Oryginalny algorytm obliczeniowy umozliwia redukcje czasu wykonywania obliczen dla

heterostruktur do wartoéci n?, gdzie n jest liczbg monowarstw przyjeta do obliczen.
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6. Opracowanie obicktowego modelu obliczeniowego RHEED. Zgodnie z wiedzg autora jest to obecnie
jedyne tego typu interdyscyplinarne opracowanie dostepne w literaturze [7-10]. De facto opracowano
od podstaw oryginalny model konceptualny dziedziny problemu RHEED, ktoéry jest wyrazony w
sposob zapewniajacy jego automatyczne przetwarzanie i wnioskowanie na jego podstawie nowych
informacji. Jednocze$nie stanowi zbior przetwarzalnych maszynowo artefaktow zdolnych rejestrowac
wiedze dziedzinowa, w formie czytelnej dla dedykowanego oprogramowania.

7. Opracowanie i formalne przetestowanie uzytecznosci oryginalnego cyklu wspomagajacego proces
tworzenia oprogramowania dla celéw naukowych [7]. Naukowa metoda zaprezentowana w pracy [7]
traktuje proces wytwarzania oprogramowania obliczeniowego jako proces modelowania polegajacy
na konstrukeji ciggu modeli poczawszy od ogdlnego, opisujacego dziedzing problemu po szczegdlowy
model implementacji konkretnego systemu. Przej$cia pomigdzy poszczegdlnymi modelami polegaja
na transformacji modeli wyrazonych na wysokim poziomie abstrakcji do modeli szczegotowych,
wlasciwych finalnej platformie programistycznej. Koncowym elementem transformacji sa modele na
poziomie kodu systemu.

8. Skonstruowanie otwartego, wirtualnego, dzialajacego w czasie rzeczywistym transakcyjnego i
wielowatkowego $rodowiska obliczeniowego pelnigcego role wirtualnego eksperymentu RHEED.
Zgodnie z wiedzg autora jest to obecnie jedyne tego typu formalnie opublikowane, udokumentowane i
udostepnione na zasadzie open-source srodowisko. Implementacja [10] nie uwzglednia mozliwo$ci
wystepowania rozpraszania dyfuzyjnego [3]. Jednak sposob prezentacji modeli [3] pozwala na ich
bardzo szybka implementacj¢ jako elementu(éw) dowolnego wzorca (w szczegdlnosci wzorca

przedstawionego w [10]).
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