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Rozdzial 1

Ogodblne informacje

Niniejsza instrukcja przedstawia sposcb uzytkowania pakietu programow o
nazwach TSDObI1, TSDObDbI2, TSDFitl : TSDFit2. S¢ one przezna-
czone do obliczania teoretycznych i analizy doswiadczalnych przebiegéw prg-
déw termicznie stymulowanej depolaryzacji (TSD). W tym rozdziale podane
sq ogdlne informacje dotyczgce prodéow TSD, niektorych metod numerycz-
nych stosowanych w programach oraz zasad postugiwania sie wymienionymi
programami. Nastepne rozdzialy zawierajg opis polecen poszczegolnych pro-
gramow.

1.1 Prady termicznie stymulowanej depolaryzacji

1.1.1 Podstawowe wiadomosci

Prady termicznie stymulowanej depolaryzacji wystepuja przy ogrzewaniu
uprzednio spolaryzowanego polarnego dielektryka [1]. Czas relaksacji okre-
$lonego rodzaju polarnych czasteczek w temperaturze T' wyraza sie wzorem

7(T) = 1o exp (Eo/kT) , (1.1)

gdzie: 79 — czynnik przedwyktadniczy, E, — energia aktywacji, k& — stala
Boltzmanna. W przypadku liniowego wzrostu temperatury prébki,

T(t) =Ty + bt, (1.2)
(t — czas, Ty — poczatkowa temperatura, b — predkosé ogrzewania) polaryza-
cja dielektryka zanika zgodnie ze wzorem
T

1
P(T) = Pyexp [_%/T exp (—Eq/kT") dT'| , (1.3)
0

gdzie Py — poczatkowa warto$¢ polaryzacji zwana polaryzacja nasycenia (rys.
1.1). Powoduje to przeptyw pradu TSD, ktérego gestosé¢ J(T) = I(T)/S
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P(T)

Rysunek 1.1: Zanik polaryzacji dielektryka ze wzrostem temperatury w przy-
padku pojedynczego procesu relaksacji.

(I(T) — natezenie pradu TSD, S — powierzchnia prébki) wynosi

dP(T)
T) = —b 1.4
5 = 20 (1.4
to jest
g = o <—ﬂ) exp | == [ exp (—Ea/kT’) AT’ (1.5)
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(por. rys. 1.2). Rejestrowany do$wiadczalnie przebieg pradu TSD ma czesto
bardziej ztozony charakter, wskazujacy na istnienie wiekszej liczby proce-
séw relaksacji. Na ogél jego analiza pozwala na wyznaczenie parametrow
poszczegdlnych procesow relaksacyjnych. Gléwnym przeznaczeniem opisy-
wanych programéw jest utatwienie tego zadania.

1.1.2 Analiza pradéw TSD

Przy dopasowywaniu teoretycznych przebiegéw pradéw TSD do otrzyma-
nych doswiadczalnie wygodnie jest postugiwaé sie, jako parametrami wej-
$cilowymi, energia aktywacji F, oraz temperatura 7,,, odpowiadajaca mak-
simum pradu TSD i maksymalna wartoscia gestosci pradu J,,, = J(T3,) (rys.
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J(T)

Rysunek 1.2: Przebieg pradu TSD dla pojedynczego procesu relaksacji.

1.2). Wartosci czynnika przedwykladniczego i polaryzacji nasycenia mozna
wyznaczy¢ woéwezas ze wzoréw [2]:

_ kTZ <_ E, ) (L6)
T = VE, exp T, ) .
Py=1 ( Ee ) ! /Tm (—E,/kT’) AT’ (1.7)

0 = JmT0 €Xp k‘Tm exXp Tob . exXp a . .

Jedna z metod analizy doswiadczalnych krzywych TSD jest metoda Buc-
ciego [3]. Zgodnie ze wzorem (1.4), polaryzacje dielektryka w danej tempe-
raturze mozna wyznaczy¢, caltkujac gestos¢ pradu TSD,

P(T) ~ + / J(T')dT, (1.8)
bJr
gdzie Ty;,, jest temperatura, przy ktérej prad depolaryzacji jest niemal réwny
zeru (rys. 1.2). Ze wzoréw (1.3), (1.5) i (1.1) wynika natomiast zaleznos$é
P(T)
T)=——. 1.9
() =7 (19)

Podane wzory pozwalaja wyznaczyé¢ temperaturowa zaleznosé czasu relak-
sacji 7(T') na podstawie zmierzonego przebiegu gestosci pradu J(T'). Jak
wynika ze wzoru (1.1), zachodzi zwiazek

log 7(T') = log 179 + Eqo/kT. (1.10)
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log (T)

103/T

Rysunek 1.3: Wykres Bucciego dla pojedynczego procesu relaksacji.

Dla pojedynczego procesu relaksacyjnego wykres log 7(7') — 1000/T, zwany
wykresem Bucciego, bedzie wiec prosta (rys. 1.3) i umozliwia obliczenie czyn-
nika przedwykladniczego 7 i energii aktywacji E,. Jezeli zanik polaryzacji
jest zwiazany z wieksza liczba proceséw relaksacyjnych, wykres Bucciego
nie bedzie prostoliniowy. W niektérych przypadkach jego analiza pozwala
na wyznaczenie parametrow poszczegdlnych proceséw.

1.2 Metody numeryczne

Zaczynajac od obecnego podrozdziatu, do$wiadczalne przebiegi gestosci pra-
du i obliczonej na ich podstawie polaryzacji beda oznaczane przez J4(T) i
P4(T), natomiast przebiegi odpowiadajace wzorom (1.5) i (1.3) — przez
Jo(T) 1 Py(T). Analogiczne oznaczenia sa uzywane w opisywanych progra-
mach.

1.2.1 Numeryczne caltkowanie

W programach TSDODbI1, TSDODI2 i TSDFitl do obliczenia polaryzacji
P4(T) stosuje sie numeryczne catkowanie gestosci pradu J4(T'), zgodnie ze
wzorem (1.8). Program TSDFitl umozliwia wybér jednej z nastepujacych
metod catkowania:
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Rysunek 1.4: Metody numerycznego catkowania: a) metoda trapezéw z wy-
gladzaniem funkcji, b) zwykla metoda trapezéw, c) metoda parabol.

a) metody trapezéw ze wstepnym wygtadzaniem funkcji podcatkowej, na-
zywanej w programie metodg trapezow 1,

b) zwyklej metody trapezéw, nazywanej metoda trapezéw 2,
c¢) metody parabol (Simpsona).

W programach TSDODbDI1, TSDODbI2 stosowana jest zwykla metoda tra-
pezow.

Zasade wymienionych metod ilustruje rysunek 1.4. W zwyklej metodzie
trapezéw funkcja podcatkowa w danym przedziale [T;, T;11] jest aproksymo-
wana odcinkiem prostej, przchodzacej przez punkty Jy(T;), Ji(Tit1). Przy-
blizona wartos¢ calki w tym przedziale wyraza sie wiec wzorem:

Tit1 1
7 AT 5 ) + JalTi)] (T = T) (L.11)
W metodzie trapezéw z wygladzaniem funkcja podcatkowa w przedziale
[T;, Ti+2] jest wstepnie przyblizana odcinkiem prostej przechodzacej przez
punkty J4(T3), Js(Tiv1) i Js(Tit2). Wygladzone wartosci funkcji J,(7;) do-
biera sie w taki sposob, aby suma kwadratéw odchylen,

n
X (M), Jo(Ta)) = D7 [a(T) = (TP, (1.12)

i=1
osiggata minimum. Catka z wygtadzonej funkcji jest obliczana zwykta meto-
da trapezéw. W metodzie parabol podcatkowa funkcja w przedziale [T}, T; 2]
jest aproksymowana parabola, przechodzaca przez punkty J4(T;), Jq(Tit+1)
i J4(Ti42). Wynikajacy stad wzér caltkowania numerycznego jest dosé skom-

plikowany i nie bedzie tutaj przytoczony.

Opisane metody catkowania, w kolejnosci od a) do ¢), teoretycznie po-
zwalaja na uzyskanie coraz doktadniejszych wynikéow. Jednoczesnie, sg one
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Rysunek 1.5: Lokalne (A, C) i globalne (B) minima funkcji jednej zmienne;j.

coraz bardziej podatne na ew. zaklécenia danych doswiadczalnych. Z te-
go wzgledu zaleca sie stosowanie w wiekszoéci przypadkéw zwyklej metody
trapezéw. Metoda trapezéw z wygladzaniem i metoda parabol powinny byé
uzywane tylko w przypadkach, odpowiednio, bardzo duzego i znikomego roz-
rzutu punktéw doswiadczalnych na krzywych Jy(7T).

1.2.2 Minimalizacja funkcji wielu zmiennych

Zasada dziatania programu TSDFit2, stuzacego do wyznaczenia parame-
tréw relaksacji z przebiegu pradu TSD, polega na minimalizacji funkcji

X2 (EalaTml’ Jam1s -+ s Eal, Tt Jaml)

n
= " [Ja(Ty) = Ja (T Bat, T, Jamis - -+ Bat, Tty Jar)]* - (1.13)
i=1
Podobng metode okreslania parametréw relaksacji w przypadku ich ciagle-
go rozkladu zastosowano w pracy [4]. W podanym wyrazeniu J,(7;;. . .) jest
gestoscig pradu TSD, bedaca w ogdlnym przypadku suma gestosci pradow
(1.5), zwiazanych z [ procesami relaksacyjnymi. Jako parametry wejsciowe,
opisujace k-ty proces, przyjmuje si¢ oprocz energii aktywacji F,, tempe-
rature 1), odpowiadajaca maksimum pradu TSD i maksymalng wartos$¢
gestosci pradu Jymre = Jok (Timk) (por. wzory (1.6) - (1.7)).

W przypadku nieliniowej zaleznosci minimalizowanej funkcji od jej para-
metréw dostepne procedury (np. opisane w [5]) pozwalaja wyznaczy¢ tylko
jedno z lokalnych miniméw funkcji w zadanym obszarze zmiennosci parame-
tréw, niekoniecznie bedace minimum globalnym (rys.1.5). Wynika stad, ze
zadanie roztozenia do$wiadczalnego przebiegu pradu TSD na przebiegi teo-
retyczne, odpowiadajgce poszczegélnym procesom relaksacyjnym, nie ma
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jednoznacznego rozwiazania. Dla przynajmniej czesciowego wyeliminowania
tych niejednoznacznosci przy analizie doswiadczalnego przebiegu pradu TSD
zaleca sieg:

a) poréwnanie wynikéw obliczen dla réznych poczatkowych wartosci pa-
rametréw relaksacji i réznych przedzialow ich zmiennosci,

b) przyjecie mozliwie najmniejszej liczby proceséw relaksacyjnych, daja-
cej zadowalajaca zgodnosé miedzy zmierzona i obliczong krzywa pradu
TSD.

W opisywanym programie do minimalizacji funkcji (1.13) wykorzystano
podprogam Mina, opracowany w Sandia Laboratories. Pewna wada tego
podprogramu jest stosunkowo diugi czas obliczen, natomiast istotna zale-
tg — duza niezawodnos$¢. Bardziej efektywne podprogramy minimalizacji
funkcji wymagaja na ogét okreslenia poczatkowych wartosci parametrow,
zblizonych do polozenia minimum.

1.3 Zasady korzystania z programow

Ogdlne zasady postugiwania sie opisywanymi programami sa typowe dla
wiekszosci programéw, pracujacych w srodowisku Windows95/98 /2000,
np. programéw z pakietu Microsoft Office. Dalej przedstawione beda je-
dynie specyficzne cechy w.w. programoéw.

1.3.1 Struktura programoéw

7 punktu widzenia uzytkownika wszystkie programy maja podobng struk-
ture (rys.1.6). Mozemy wyréznié:

a) gléwne okno programu, ktére stuzy do wyswietlania wykreséw,
b) gléwne menu programu,
c) okienka dialogowe.

Wywotanie niektérych pozycji gtéwnego menu powoduje wyswietlenie roz-
wijanego menu podrzednego. Okienka dialogowe stuzg do czytania danych
z dysku, zapisu wynikéw na dysk oraz do wprowadzania danych i wyswie-
tlania wynikéw obliczen i dodatkowych informacji. Jezeli okienko dialogowe
jest otwarte, dalsze czynnosci, np. wybér pozycji menu, mozliwe sa dopiero
po zamknieciu okienka przyciskiem . W programach sprawdzana jest
formalna poprawnos¢ danych wczytywanych z plikéw dyskowych i okienek
dialogowych. W przypadku stwierdzenia bledu wyswietlane jest okienko dia-
logowe z odpowiednim komunikatem.

Programy mozna obstugiwaé przy pomocy myszy i klawiatury (zaleca-
ne) lub wylacznie z klawiatury. W drugim przypadku aktywacje gléwnego
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Rysunek 1.6: Gléwne okno programu TSDODI1 z otwartym okienkiem dia-
logowym.

menu uzyskuje sie kombinacja klawiszy + klawisz odpowiadajacy
podkreslone]j literze pozycji menu, przemieszczanie si¢ po pozycjach menu
— klawiszami kursoréw, wybor danej pozycji menu gltéwnego lub jednego
z menu podrzednych — klawiszem . Do przemieszczania sie po po-

szczegblnych pozycjach okienka dialogowego stuza klawisze ‘ Tab ‘i ‘ Shift ‘

+ [ Tab |

1.3.2 Jednostki

W programach przyjeto nastepujace jednostki dtugosci, czasu, temperatury,
energii i natezenia pradu: [z] = cm, [t] = s, [T] = K, [E,] = €V, [I] = A.
W zwiazku z tym jednostkami wymienionych wielkoéci sa: czynnik przed-
wyktadniczy: [19] = s, predkoéé ogrzewania: [b] = K/s, gestosé pradu: [J] =
A/cm?, polaryzacja: [P] =C/cm?.

Zasadniczo wszystkie dane liczbowe do programéw powinny by¢ wyrazo-
ne w przytoczonych jednostkach. W przypadku stosowania innych jednostek
nalezy odpowiednio przeliczy¢ otrzymane wyniki. Poniewaz w programach
stala Boltzmanna jest wyrazona w eV /K, stosowanie innych jednostek ener-
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gii i temperatury, niz wymienione wyzej, jest niedopuszczalne.

1.3.3 Czytanie danych

Wywolanie komendy menu podrzednego Dane/Czytaj dane w progra-
mach TSDODbI1 i TSDObI2 lub komendy menu Dane w programach
TSDFitl i TSDFit2 powoduje wyswietlenie standartowego okienka dia-
logowego odczytu pliku, znanego z innych programéw pracujacych w $ro-
dowisku Windows. Umozliwia ono wybor pliku dyskowego z aktualnego
katalogu oraz zmiane aktualnego katalogu lub dysku. W programach przy-
jeto, ze pliki danych maja rozszerzenie dat, prn lub txt.

Zalozona we wszystkich programach struktura danych jest identyczna.
Przyjeto, ze doswiadczalna krzywa TSD jest zapisana w postaci tabeli T; —
1,(T;) (1 =1,2,..., Nip, Nip < 800). Wartosci T; musza by¢ uporzadkowane
w rosnacej kolejnosci. Pierwszy wiersz powinien kolejno zawieraé: liczbe Ny,
punktow krzywej TSD, predkos¢ ogrzewania probki b, temperature poczat-
kowa probki Ty i powierzchnie probki S. Nastepnych N;, wierszy zawiera
pary wartosci T; i I4(T;). Poczatkowy fragment pliku danych moze wiec np.
wygladaé jak nastepuje:

31 0.05 300.0 0.01
338.2 3.1E-14
347.5 4.2E-14

Symbol ,E” z nastepujaca po nim liczba catkowita oznacza wykladnicza
cze$é liczby, np. 3.1E-14=3.1 - 10~*. Po wczytaniu danych automatycznie
wyliczane sa wartosci gestosci pradu TSD, J4(T;) = I4(T;)/S. Wszystkie
dalsze obliczenia, wykresy, i.t.d. odnosza sie do wartosci gestosci pradu TSD,
Ja(T5).

1.3.4 Zapis wynikow

We wszystkich programach wywotanie komendy menu Zapis i nastepnie
jednej z komend menu podrzednego (za wyjatkiem ostatniej) powoduje wy-
Swietlenie standartowego okienka dialogowego zapisu pliku. Umozliwia ono
okreslenie nazwy zapisywanego pliku dyskowego oraz zmiane aktualnego ka-
talogu lub dysku. W programach przyjeto, ze wynikowe pliki beda mialy
rozszerzenie dat lub txt. W zwiazku z tym nie nalezy dopisywaé¢ nazwy
rozszerzenia do nazwy pliku. Jezeli zapisywane pliki stanowia tabele pew-
nej funkcji, preferowane jest rozszerzenie dat, w pozostalych przypadkach
— rozszerzenie txt. W przypadku, gdy dany plik dyskowy juz istnieje w
aktualnym katalogu, wyniki sg dopisywane do niego.

Utworzone w ten sposéb pliki zawierajace tabele funkcji moga byé po
usunieciu pierwszego wiersza, stanowigcego naglowek tabeli, odczytywane
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przez inne programy. Naleza do nich programy rysowania wykreséw, np.
Origin, ktéry ,rozpoznaje” pliki z rozszerzeniami dat i txt oraz arkusze
kalkulacyjne, np. MS Excel, ktéry m.in. wezytuje pliki z rozszerzeniem txt.

1.3.5 Zapis parametrow

Niektore parametry, okreslajace dzialanie programéw (np. parametry pro-
cesu relaksacyjnego) sa zapisane w plikach dyskowych o nazwach <Nazwa
programu>.par, zwanych dalej plikami konfiguracyjnymi. Po uruchomie-
niu danego programu parametry te sa automatycznie wezytywane z odpo-
wiedniego pliku konfiguracyjnego. Wywotanie komendy menu podrzednego
Zapis/Parametry — Plik <Nazwa programu>.par powoduje zapis
parametréw w pliku konfiguracyjnym. W ten sposéb mozna zachowaé¢ aktu-
alne wartosci tych parametréw.

1.3.6 Dane testowe

W celu zapoznania uzytkownika ze sposobem dziatania programéw zataczo-
no do nich przyktadowe pliki danych. Plik Test.dat przedstawia rezultat
pomiaru pradu TSD, odpowiadajacego pojedynczemu procesowi relaksacji,
pliki Testl.dat — Test4.dat przedstawiajg teoretyczne krzywe TSD, od-
powiadajace kolejno 1, 2, 3 i 4 procesom relaksacyjnym. Wartosci parame-
tréw tych proceséw zamieszczono w tabelce (wartosci odpowiadajace danym
Test.dat maja przyblizony charakter).

| Plik [ E.[eV]]| mls] | P [C/em?] | T, K] | Jin [A/em?] ||
Test.dat 0.77 1.30-10~" | 5.80-107Y 410 6.3-10712
Test1.dat 0.80 2.87-107% [ 8.68-10"19 | 400 1.0- 10712
Test2.dat 1.00 |5.64-1072[6.05-10"1° [ 370 1.0-10712
1.00 | 1.48-10710 | 7.39.10710 | 410 1.0-10712
Test3.dat 1.30 | 1.09-10716 | 4.47-10710 [ 360 1.0-10712
1.30 | 3.20-10715 | 5.22-10719 | 390 1.0- 10712
1.30 | 5.88-10"™ | 6.04-10710 | 420 1.0-10712
Test4.dat 1.50 |3.54-107%0 | 3.68-10~10 [ 350 1.0-10712
1.50 | 1.12-1071% | 4.22.-10719 | 375 1.0- 10712
1.50 | 2.32-10717 | 4.79-10710 | 400 1.0-10712
1.50 |3.38-10716 | 5.39.-10719 | 425 1.0- 10712




Rozdziatl 2

Programy TSDODbl1,
TSDODI2

Programy TSDODbI1 i TSDODbI2 sq¢ przeznaczone gtownie do obliczania
teoretycznych przebiegow produ TSD i polaryzacji, zwigzanych z pojedyn-
czym procesem relaksacyjnym. Mozliwe jest tez wczytanie stablicowanych
danych doswiadczalnych, reprezentujgcych przebieg prgdu TSD, obliczenie
przebiegu polaryzacji przez catkowanie numeryczne @ okreslenie parametrow
procesu relaksacyjnego przez wizualne dopasowanie teoretycznych krzywych
predu TSD i polaryzacji do krzywych doSwiadczalnych. Szersze mozliwo$ci
analizy danych doswiadczalnych dajg programy TSDFitl : TSDFit2.

2.1 Podstawowe informacje

Programy TSDODbI1 i TSDODI2 sg niemal identyczne. Jedyna réznica po-
lega na tym, ze w programie TSDODbI1 parametrami wejsciowymi do obli-
czania przebiegéw pradu TSD i polaryzacji sa energia aktywacji F, oraz
czynnik przedwykladniczy 79 i polaryzacja nasycenia Py a w programie
TSDODbI2 — energia aktywacji E, oraz temperatura T,,, odpowiadajaca
maksimum pradu TSD i maksymalna wartos¢ gestosci pradu J,,. Z tego
wzgledu program TSDODI2 jest wygodniejszy przy dopasowywaniu teore-
tycznego przebiegu pradu T'SD do przebiegu doswiadczalnego.

Zakres i liczbe punktow, w ktorych sg obliczane teoretyczne wartosci
gestosci pradu TSD J,(T;) i polaryzacji P,(7T;) okreslaja parametry T,
Tinaz 1 Nowt. Wartosci J,(T;) 1 P,(T;) sa tablicowane ze stalym odstepem
AT = (Thaz — Tmin)/(Nowt — 1), przy czym i = 1,2,..., Ny, Parame-
try Tonins Tmaz 1 Now Wyznaczaja jednoczesnie zakres temperatury i liczbe
punktéw, w ktorych wielkosci J,(T;) i P,(T;) sa wy$wietlane na wykresach
oraz wyswietlane, zapisywane i drukowane w tabelach.

Wszystkie w.w. parametry oraz predkos¢ ogrzewania b i poczatkowa tem-
peratura Ty zapisywane sa w plikach konfiguracyjnych programéw.
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2.2 Opis komend menu

2.2.1 Gléwne menu

G1éwne menu obu programéw ma postac:
e Dane
e Parametry
e Wykresy
e Tabele
e Zapis
e Wydruk
e O programie
¢ Koniec

Poszczegblne pozycje sa omoéwione w nastepnych podrozdziatach.

2.2.2 Dane

Po wyborze komendy wyéwietlane jest menu podrzedne:
e Czytanie danych
e Usuwanie danych

Wywotanie komendy Czytanie danych umozliwia wybér pliku dysko-
wego i wezytanie z niego danych. Poprzednie wartosci wszystkich wielkosSci
sa zastepowane przez wartosci odczytane z pliku. Jezeli wcze$niej dane nie
byty wezytane, zmiana ta dotyczy wartosci predkosci ogrzewania b i poczat-
kowej temperatury Ty, ktore sa wezytywane z pliku konfiguracyjnego przy
uruchomieniu programu. Nastepnie w programie obliczana jest polaryzacja
Py(T;) przez catkowanie funkeji Jy(7;) zwykta metoda trapezéw. Za gérna
granice catkowania Ty, przyjmuje sie maksymalng warto$¢ temperatury 7,
tzn. warto$¢ Ty, , gdzie Ny, jest liczbg danych wejéciowych. Nalezy zwrécic
uwage, ze do funkcjonowania obu programéw nie jest wymagane poczatkowe
wezytanie danych.

Wybér komendy Usuwanie danych powoduje, ze dane do$wiadczalne
nie sg pokazywane na wykresach ani wyswietlane, zapisywane i drukowane
w tabelach.
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2.2.3 Parametry

Wywotanie tej komendy powoduje wyéwietlenie okienka dialogowego, ktére
umozliwia zmiane wartoéci parametréw doswiadczalnych — b i T, para-
metréw procesu relaksacyjnego — E, oraz 19 i Py w przypadku programu
TSDODI1 lub 7}, i J, w przypadku programu TSDObI2, jak réwniez pa-
rametréw obliczen — Thnin, Tmaz 1 Nowe- W okienku dialogowym programu
TSDODbI2 wyswietlane sa dodatkowo wartosci 79 i Py (wartosci tych nie
mozna bezposrednio zmienié).

2.2.4 Wykresy

Komenda ta pozwala na obejrzenie wykreséw obliczonych i ew. wczytanych
funkcji. Odpowiednie menu podrzedne wyglada nastepujaco:

e Wykres 1: J,, Jg — T
e Wykres 2: P,, Py, — T
o Wlacz/wylacz siatke

Wykres 1 przedstawia przebieg gestosci J,(7T') pradu TSD, obliczony
analitycznie (ciagla linia) oraz, w przypadku wezytania danych, doswiad-
czalny przebieg gestosci Jy(T') pradu (czarne punkty).

Wykres 2 pokazuje obliczony analitycznie przebieg polaryzacji P,(T")
(ciagla linia) oraz, gdy byly wczytane dane, przebieg polaryzacji Py(T)
(czarne punkty), otrzymany przez catkowanie gestosci pradu Ju (7).

Komenda Wlacz/wylacz siatke powoduje wyswietlenie na wykresach
siatki wspétrzednych, jezeli nie byla ona wczeéniej wyswietlana, lub usunie-
cie z wykreséw siatki wspélrzednych, gdy byla ona uprzednio wyswietlana.

2.2.5 Tabele

Wybér powyzszej komendy pozwala na przeglad tabel wynikoéw obliczen i
ew. danych wejsciowych. Wyswietlane menu podrzedne ma postac:

e Tabelal1l: T —J, — P,
e Tabela 2: T — Jd — Pd

Tabela 1 pokazuje obliczone analitycznie wartosci temperatury 15, ge-
stosci pradu TSD J,(T;) i polaryzacji P,(T;) (i =1,2,..., Nout)-

Tabela 2 zawiera doswiadczalne wartosci temperatury 75, gestosci pradu
Jq(T;) 1 obliczonej na ich podstawie polaryzacji Py(T;) (i = 1,2,..., Nip).
Dodatkowo wyswietlane sg numery wierszy tabel. Jest ona wy$wietlana tylko
w przypadku wczedniejszego wezytania danych.
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2.2.6 Zapis

Komende te wywotuje sie w celu zapisu wynikéw obliczen i danych wej-
Sciowych w pliku dyskowym. Wyswietlane jest wowczas nastepujace menu
podrzedne:

e Parametry obliczen

e Tabelal: T —J, — P,

e Tabela 2: T — J; — Py

e Parametry — plik TSDObI(1,2).par

Wybér komendy Parametry obliczen powoduje zapisanie nazwy progra-
mu, ew. nazwy wejsciowego pliku danych i aktualnych parametréw obliczen,
wybér drugiej lub trzeciej komendy — zapis odpowiedniej tabeli wraz z jej
nagléowkiem. Posta¢ tabel jest podobna, jak w przypadku ich przegladania
(poprzedni podrozdzial), nie zapisywane sa jednak numery wierszy. Tabela
2 moze by¢ zapisana tylko w przypadku uprzedniego wezytania danych. Ko-
menda Parametry — plik TSDODbI(1,2).par stuzy do zapisu aktualnych
wartoéci parametréw w pliku konfiguracyjnym programu.

2.2.7 Wydruk

Komenda ta umozliwia wydrukowanie danych wejéciowych i wynikéw ob-
liczen oraz ew. danych do$wiadczalnych. Wyéwietlane menu podrzedne i
posta¢ drukowanych wynikéw sa identyczne, jak w przypadku ich zapisu
w pliku dyskowym (por. pozycje 1-3 menu z poprzedniego podrozdziatu).
Tabela 2 jest drukowana tylko po wcze$niejszym wezytaniu danych.

2.2.8 O programie

Po wybraniu tej komendy wyswietlana jest krétka informacja o autorze i
aktualnej wersji programu.

2.2.9 Koniec

Wywotanie tej komendy powoduje zakonczenie pracy programu.
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Program TSDFitl

Glownym przeznaczeniem programu TSDFitl jest analiza doswiadczalnego
przebiegu prgdu TSD, zwigzanego z pojedynczym procesem relaksacyjnym.
Parametry procesu sq okreslane metodq Bucciego. Dla wiekszej liczby proce-
sow relaksacyjnych wyznaczenie ich parametrow jest mozliwe tylko w przy-
padku niewielkiego nakiadania sie poszczegolnych krzywych TSD. W prze-
ciwnym przypadku lepsze rezultaty mozna uzyskaé przy pomocy programu
TSDFit2.

3.1 Podstawowe informacje

Przy uzytkowaniu programu TSDFitl pierwsza czynnoscia powinno by¢
wezytanie danych. Do tego momentu wiekszosé komend menu jest zabloko-
wana (komendy oznaczone szarym kolorem). Po odczytaniu danych prze-
prowadzana jest ich analiza metoda Bucciego (patrz podrozdzial 1.1.2) przy
zalozeniu, ze dane odpowiadaja pojedynczemu procesowi relaksacyjnemu.
W programie obliczane sa kolejno: polaryzacja Py(T;) przez numeryczne
catkowanie funkcji J4(T;) (1 = 1,2, ..., Nyiy,), czas relaksacji 74(7;) ze wzoru
(1.9), energia aktywacji E, i czynnik przedwykladniczy 7o przez aproksyma-
cje funkeji log 74(T;) — 1000/T; funkcja liniowa oraz polaryzacja nasycenia
P,. Nastepnie, na podstawie wyznaczonych wartosci F,, 19 i Py, obliczane
sa teoretyczne wartosci gestosci pradu TSD J,(T;), polaryzacji P,(T;) oraz
czasu relaksacji 7,(T;) (i =1,2,..., Noyt)-

Wyniki powyzszych obliczen zaleza od parametrow, ktére okredlaja: za-
kres catkowania numerycznego, zakres aproksymacji, w ktérym przeprowa-
dzana jest analiza krzywej TSD, zakres obliczen, w ktérym wyliczane sg teo-
retyczne wartosci pradu T'SD, polaryzacji i czasu relaksacji oraz od metod
numerycznego catkowania i obliczania polaryzacji nasycenia. Do ich zmiany
stuzy komenda gléwnego menu Parametry z odpowiednimi podkomenda-
mi. W programie obliczenia przeprowadzane sg dla trzech zestawéw para-
metréw i metod, zwanych dalej seriami i dokonywane ponownie po kazdej
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ich zmianie. Wyniki obliczen, odpowiadajace poszczegdlnym seriom, moga
byé wyswietlane na wykresach i w tabelach oraz zapisywane na dysku i
drukowane.

3.2 Opis komend menu

3.2.1 Gléwne menu

Gléwne menu programu ma postac:

e Dane

Parametry

Wykresy

Tabele

e Zapis

Wydruk
e O programie
e Koniec

Poszczegblne pozycje sa omoéwione w nastepnych podrozdziatach.

3.2.2 Dane

Wywotanie tej komendy umozliwia wybér pliku dyskowego i wezytanie z
niego danych. Jezeli dane byly juz czytane wczesniej, poprzednie wartosci
wszystkich wielkosci sg zastepowane przez wartosci odczytane z aktualnego
pliku.

3.2.3 Parametry

Komenda ta pozwala na okreslenie parametréw i metod, majacych wplyw
na wyniki obliczen. Pojawia si¢ wowczas podrzedne menu:

e Zakres aproksymacji
e Metody numeryczne
e Zakres obliczen

e Numery serii
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wybér komend ktérego powoduje wyswietlenie odpowiedniego okienka dia-
logowego.

Komenda Zakres aproksymacji umozliwia zmiane dolnej i gérnej gra-
nicy, Timin 1 Tinae, zakresu aproksymacji oraz dolnej i gérnej granicy, Tj,; i
Tiim, zakresu calkowania numerycznego gestosci pradu przy obliczaniu po-
laryzacji. W przedziale [Tinin, Timaz] Wyznacza sie: 1) wartosci E, i 79 na
podstawie przebiegu funkcji log 74(7") — 1000/T, 2) warto$¢ Py przez do-
pasowanie teoretycznych krzywych J,(T') lub P,(T) do krzywych doswiad-
czalnych. W programie przyjeto, ze wartos¢ polaryzacji poza przedziatem
catkowania jest réwna zeru. Zakresy aproksymacji i catkowania powinny sie
przynajmniej czeSciowo naktadaé. Jezeli Ty, < Tipi, to zakres aproksyma-
cji odpowiada przedzialowi [Tini, Timaz] @ gdy Tiim < Timax — przedzialowi
[Tinin, Tiim]. Do pol okienka dialogowego mozna wpisywaé wartosci tempe-
ratur 7' (pola po lewej stronie) badz tez wartosci 1000/7" . (pola po prawej
stronie). Wezytywane sa tylko wartosci z p6l z wlaczonym przelacznikiem,
oznaczonym czarng kropka.

Po wczytaniu danych za zakres aproksymacji i catkowania przyjmo-
wany jest zakres zmiennosci wezytanych danych, tj. Thun = Tini = 11,
Tnaz = Tiim = Ty, , gdzie Ny, jest liczba punktéow krzywej TSD. Zgod-
nie z obliczeniami testowymi wykres Bucciego, log 74(7") — 1000/T', wyka-
zuje odchylenia od liniowosci nawet w przypadku danych, odpowiadajacych
teoretycznym krzywym TSD. Jest to spowodowane malg doktadnoécia cat-
kowania numerycznego dla temperatur 1" = T};,,. W praktyce konieczne jest
wiec zawsze ograniczenie przedzialu aproksymacji do prostoliniowej czesci
wykresu Bucciego. Natomiast zawezenie przedziatu catkowania powinno by¢
stosowane tylko w wyjatkowych przypadkach, dla wyodrebnienia analizowa-
nej krzywej TSD spomiedzy kilku stabo naktadajacych sie krzywych.

Komenda Metody numeryczne pozwala na wybdér metod numerycz-
nego catkowania oraz wyznaczania polaryzacji nasycenia Py. Dokonuje sie
go przez wiaczenie przelacznika, oznaczonego czarng kropka, przy nazwie
metody. Do wyboru sa trzy metody calkowania (por. podrozdzial 1.2.1):
metoda trapezéw z wygladzaniem (metoda 1) lub bez wygladzania (meto-
da 2) funkcji podcalkowej i metoda parabol. Nalezy zauwazy¢, ze pierwsza i
trzecia metoda wymagaja nieparzystej liczby punktéw w przedziale catkowa-
nia. Jezeli liczba punktéw jest parzysta, warto$é¢ polaryzacji w punkcie po-
lozonym najblizej granicy catkowania T;,; przyjmowana jest za rowng zeru.
Mozna tez wybraé¢ jedna z trzech metod wyznaczania polaryzacji nasycenia
Py: przez dopasowanie teoretycznych przebiegéw funkcji J,(T') i P,(T) do
przebiegéw doswiadczalnych J4(T) i Py(T) w przedziale aproksymacji, oraz
przez zalozenie, ze polaryzacja nasycenia odpowiada polaryzacji w poczatko-
wym punkcie przedziatu catkowania (metody od 1 do 3). Ostatnia metoda
daje poprawne wyniki tylko wowczas, gdy przedzial catkowania obejmuje
niemal cata krzywa TSD.
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Komenda Zakres obliczen pozwala ustali¢ zakres i liczbe punktéow, w
ktorych sa obliczane teoretyczne wartosci pradu TSD J,(T;), polaryzacji
P,(T;) i logarytmu czasu relaksacji log 7,(T;). Okreslaja je odpowiednio pa-
rametry Tinin, Tmaz 1 Nowt- Podobnie jak w przypadku okienka dialogowego
Zakres aproksymacji, mozna wpisywaé¢ wartosci temperatur 7" (pola po le-
wej stronie) badz tez wartosci 1000/T . (pola po prawej stronie), wlaczajac
przelacznik przy danym polu. Wartosci J,(7;) i P,(T;) sa tablicowane ze sta-
tym odstepem AT = (Tyhax — Tmin)/(Nout — 1), przy czym i = 1,2, ..., Nyys.
Dane do wykresu Bucciego, log 7,(7;) — 1000/7; odpowiadaja tym samym
warto$ciom temperatur T;.

Parametry Tyin, Tmaer 1 Nowt Wyznaczaja jednocze$nie zakres tempe-
ratury i liczbe punktéw, w ktérych wielkosci Jo(T;), Pa(T;) 1 log 74(T;) sa
wyswietlane na wykresach oraz wyswietlane, zapisywane i drukowane w ta-
belach.

Komenda Numery serii umozliwia wybor serii danych, odpowiadajace
ktérym wyniki sa przedstawiane na wykresach (do 3 serii) oraz w wyswietla-
nych, zapisywanych na dysku i drukowanych tabelach (tylko jedna, wybra-
na seria). Nalezy w tym celu wlaczyé odpowiednie przelaczniki, oznaczone
»ptaszkiem” lub kropka.

3.2.4 Wykresy

Komenda ta pozwala na obejrzenie i poréwnanie wykreséw otrzymanych
na podstawie danych do$wiadczalnych i obliczonych funkcji. Odpowiednie
menu podrzedne wyglada nastepujaco:

e Wykres 1: J4, J, — T

e Wykres 2: Py, P, — T

e Wykres 3: log 74, log 7, — 1000/T
e Wlacz/wylacz siatke

Kolory punktéw i linii odpowiadaja, za wyjatkiem punktéw na wykresie 1,
kolorom numeréw wybranych serii danych, ktére s wyéwietlane w dolnym
lewym rogu wykresu. Punkty lezace w zakresie aproksymacji sa oznaczo-
ne pelnymi kétkami, pozostate punkty — pustymi kotkami. W przypadku
wyboru wiecej niz jednej serii danych wykresy moga by¢ mato czytelne. Na-
lezy zwrdcié uwage, ze wykresy sa wowczas nakladane na siebie w kolejnosci
numer6ow serii — od 1 do 3.

Wykres 1 przedstawia doswiadczalny przebieg J4(T') gestosci pradu
TSD (czarne punkty) oraz przebieg J,(T) gestosci pradu, obliczony anali-
tycznie (ciagla linia).

Wykres 2 pokazuje przebieg polaryzacji P;(T) (punkty), otrzymany
przez catkowanie gestosci pradu Jy(7T') oraz obliczony analitycznie przebieg
polaryzacji P,(T) (ciagta linia).
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Wykres 3 jest wykresem Bucciego, przedstawiajacym przebiegi wielko-
sci log 74(T) i log 7 (T'), obliczonych na podstawie danych doswiadczalnych
i obliczonych analitycznie (odpowiednio punkty i linie), w funkcji 1000/7.

Komenda Wlacz/wylacz siatke powoduje wyswietlenie na wykresach
siatki wspotrzednych, jezeli nie bylta ona wcze$niej wyswietlana, lub usunie-
cie z wykreséw siatki wspéirzednych, gdy byla ona uprzednio wyswietlana.

3.2.5 Tabele

Wybér powyzszej komendy pozwala na przeglad tabel wynikéw obliczen,
tacznie z wejéciowymi wartoSciami gestoséci pradu. Wyswietlane menu pod-
rzedne ma postac:

e Wyniki obliczen

e Tabela1: T — J; — Py

e Tabela2: T — J, — P,

e Tabela 3: 1000/T — logT,
e Tabela 4: 1000/T — logT,

Dla ulatwienia orientacji wiersze tabel 1-4 sg kolejno numerowane.

Komenda Wyniki obliczen powoduje wyswietlenie obliczonych warto-
Sci energii aktywacji E,, czynnika przedwykladniczego 7y i polaryzacji nasy-
cenia Py oraz ich btedéw dla trzech serii danych. Podawane wartoéci btedow
nalezy traktowac jako orientacyjne. Ich oszacowanie opiera sie na zaltozeniu,
ze odstepstwa funkcji J, (1), Pa(T') i 7(T") od funkcji J4(T), Pa(T') i mq(T') sa
przypadkowe, podczas gdy w rzeczywistosci maja one na ogét systematyczny
charakter.

Tabela 1 zawiera doswiadczalne wartosci temperatury 75, gestosci pradu
Jq(T;) i obliczonej na ich podstawie polaryzacji Py(T;).

Tabela 2 pokazuje wartosci temperatury T}, gestosci pradu TSD J,(T;) i
polaryzacji P, (T;) (i = 1,2,..., Noyut), obliczone na podstawie wyznaczonych
wartosci F,, 191 Py,

Tabela 3 przedstawia wielkosci odpowiadajace wykresowi Bucciego, tj.
wartosci 1000/T; i log74(T;), obliczone na podstawie danych doswiadczal-
nych.

Tabela 4 reprezentuje obliczone analitycznie wielkosci odpowiadajace
wykresowi Bucciego, tzn. wartosci 1000/T; i log 74(T5).

3.2.6 Zapis

Komende te wywoluje sie w celu zapisu wynikéw obliczen i danych wej-
Sciowych w pliku dyskowym. Wyswietlane jest woéwczas nastepujace menu
podrzedne:
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e Parametry obliczen

e Wyniki obliczen

e Tabela 1: T — J; — Py

e Tabela2: T — J, — P,

e Tabela 3: 1000/T — logT4

e Tabela 4: 1000/T — logT,

e Parametry — plik TSDFitl.par

Wybér komendy Parametry obliczen powoduje zapisanie nazwy progra-
mu, nazwy wejsciowego pliku danych i aktualnych parametréw obliczen dla
trzech serii, wybér komendy Wyniki obliczen — zapis obliczonych war-
tosci Ey, 191 Py i ich btedéw dla trzech serii parametréw obliczen, wybor
komend od trzeciej do szostej — zapis odpowiedniej tabeli wraz z jej na-
gtéwkiem. Postaé tabel jest podobna, jak w przypadku ich przegladania
(poprzedni podrozdzial), nie zapisywane sa jednak numery wierszy.

Komenda Parametry — plik TSDFitl.par stuzy do zapisu aktual-
nych wartosci parametréow w pliku konfiguracyjnym programu. Okreslaja
one: ustawienie wszystkich przetacznikéw w okienkach dialogowych komen-
dy Parametry, numer wyswietlanego wykresu, wlaczenie/wytaczenie siatki
na wykresach i liczbe punktéw Ny, dla ktérych wyliczane sa teoretyczne
wartosci gestosci pradu T'SD i pozostatych wielkosci.

3.2.7 Wydruk

Komenda ta umozliwia wydrukowanie danych wejéciowych oraz wynikow
obliczen. Wyswietlane menu podrzedne i posta¢ drukowanych wynikéw sa
identyczne, jak w przypadku ich zapisu w pliku dyskowym (por. pozycje 1-6
menu z poprzedniego podrozdziatu).

3.2.8 O programie

Po wybraniu tej komendy wyswietlana jest krétka informacja o autorze i
aktualnej wersji programu.

3.2.9 Koniec

Wywotanie tej komendy powoduje zakonczenie pracy programu.
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Program TSDFit2

Program TSDFit2 jest przeznaczony do analizy doswiadczalnego przebiegu
pradu TSD, zaréwno w przypadku pojedynczego jak i wiekszej liczby (do czte-
rech) procesow relaksacyjnych. Ich parametry sq wyznaczane przez minima-
lizacje funkcji, przedstawiajgcej Sredniokwadratowe odchylenie teoretycznego
przebiegu termostymulowanego pradu od przebiegu dosSwiadczalnego. Ogdlne
informacje, dotyczqce zasady dziatania programu oraz minimalizacji funkcji
wielu zmiennych, zamieszczono w podrozdziale 1.2.2.

4.1 Podstawowe informacje

Pierwsza czynnoscia przy uzytkowaniu programu TSDFit2 powinno by¢
wezytanie danych. Wezesniej wiekszo$é komend menu jest niedostepna (sa
one oznaczone szarym kolorem). Po odczytaniu danych wyswietlany jest
wykres, przedstawiajacy doswiadczalny przebieg J4(T') gestosci pradu TSD
(czarne punkty) oraz przebiegi Jui(T) i ew. Jo(T') gestosci pradu, obliczo-
ne analitycznie. Jur(T) (1 < k < 4) oznacza gestosé pradu, odpowiadaja-
cego pojedynczemu procesowi relaksacji (kolorowa linia) natomiast J,(7T')
— sumaryczna gestosé pradu, zwiazana ze wszystkimi wybranymi procesa-
mi relaksacyjnymi (czarna linia; wykres wyswietlany w przypadku co naj-
mniej dwoch proceséw). Korzystajac z komendy podrzednego menu Para-
metry /Parametry pikéw TSD nalezy tak dobraé liczbe i wejsciowe war-
tosci parametrow proceséw relaksacyjnych — energii aktywacji E ., tempe-
ratury T,,r, odpowiadajacej maksimum gestosci pradu TSD i maksymalnej
wartosci gestosci pradu J,,i, aby teoretyczny przebieg gestosci pradu byt
zblizony do przebiegu doéwiadczalnego. Inne podkomendy menu Parame-
try umozliwiaja zmiane zakresu aproksymacji, w ktérym przeprowadzane
jest dopasowanie teoretycznej krzywej TSD do krzywej doswiadczalnej oraz
wartosci parametréow, okreslajacych dziatanie podprogramu minimalizacji.
Poczatkowe wartosci wigkszosci z wymienionych parametréw sa odczytywa-
ne z pliku konfiguracyjnego programu.
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Po ustaleniu wartosci parametréow obliczen nalezy wywotaé¢ komende
gléwnego menu Obliczenia. Powoduje to uruchomienie podprogramu mini-
malizacji odchylenia teoretycznego przebiegu gestoéci pradu TSD od przebie-
gu do$wiadczalnego, ktory oblicza optymalne wartosci parametréw procesow
relaksacyjnych — E.x, Tiui 1 Jmk. Nastepnie wyliczane sa wartosci czynnika
przedwyktadniczego 7o, polaryzacji nasycenia Py (patrz podrozdzial 1.1.2)
oraz wartosci gestosci pradéw TSD Jux(T;) i ew. Jo(T5) (i =1,2,..., Nout).
Obliczone przebiegi gestosci pradéw sa po zakonczeniu obliczen wyswietlane
na wykresie. Wszystkie wyniki obliczen sg zamieszczane w tabelach, ktére
moga byé wyswietlane, zapisywane na dysku i drukowane. W przypadku,
gdy wystepuja znaczne rozbieznosci miedzy wyliczonym i doswiadczalnym
przebiegiem gestosci pradu lub gdy zachodzi potrzeba zwieckszenia doktad-
nosci obliczen, mozna je powtarzaé, zmieniajac parametry obliczen.

4.2 Opis komend menu
4.2.1 Gléwne menu
Gléwne menu programu wyglada jak nastepuje:
e Dane
e Parametry
e Obliczenia
e Wykres
e Tabele
e Zapis
¢ Wydruk
e O programie
¢ Koniec

Poszczegblne pozycje sa omoéwione w nastepnych podrozdziatach.

4.2.2 Dane

Wywotanie tej komendy umozliwia wybér pliku dyskowego i wezytanie z
niego danych. Jezeli dane byly juz czytane wczesniej, poprzednie wartosci
wszystkich wielkosci sg zastepowane przez wartodci odczytane z aktualnego
pliku. Po wezytaniu danych wy$wietlane na wykresie teoretyczne przebiegi
gestosci pradu odpowiadaja wejsciowym wartoSciom parametrow proceséw
relaksacyjnych.
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4.2.3 Parametry

Komenda ta pozwala na okreslenie wigkszosci parametréw obliczen. Wy-
Swietlane jest wtedy podrzedne menu:

e Parametry pikéw TSD
e Przepisanie parametréw
e Zakres aproksymacji

e Parametry obliczen

wybér komend ktérego powoduje ukazanie sie odpowiedniego okienka dialo-
gowego. Teoretyczne przebiegi gestosci pradu, pokazywane na wykresie po
wywolaniu jednej z ww. pokomend, odpowiadaja zawsze wejsciowym warto-
Sciom parametréw proceséw relaksacyjnych.

Komenda Parametry pikéw TSD umozliwia ustalenie liczby proce-
sow relaksacyjnych oraz wejéciowych wartosci ich parametréw — FE i, Tk
i Ji- Pola okienka dialogowego, do ktérych wpisuje sie nowe wartosci tych
parametréw, potaczone sa w grupy odpowiadajace poszczegdlnym procesom,
numerowane od 1 do 4. Liczbe proceséow relaksacyjnych ustala sie wiacza-
jac lub wylaczajac oznaczony ,ptaszkiem” przetacznik przy danej grupie.
W obliczeniach uwzgledniane sa jedynie wartosci z grup pél z wlaczonym
przetacznikiem. W celu identyfikacji na wykresie poszczegdlnych krzywych
gestosci pradu Jux(T'), w lewym dolnym rogu wykresu wys$wietlane sa tym
samym kolorem wybrane numery proceséw relaksacyjnych.

Komenda Przepisanie parametréw powoduje przepisanie wyjsciowych
wartosci parametréw FEup, T 1 Jmk, otrzymanych w rezultacie poprzed-
niego wywotania komendy Obliczenia, jako nowych wejsSciowych wartosci
parametréw wybranych proceséw. Mozna nastepnie kontynuowaé obliczenia,
co przy odpowiednio dobranych wartosciach pozostatych parametréw obli-
czen (por. opis nastepnych komend) pozwala na ogét zwiekszyé doktadnosé
wyznaczenia wielkosci Eyr, Tk 1 Jmk-

Komenda Zakres aproksymacji umozliwia zmiane dolnej i gérnej gra-
nicy, Thin 1 Tmaz, przedziatu, w ktérym doswiadczalna krzywa TSD Jy(T)
jest aproksymowana krzywa teoretyczna J,(T') lub Jux(7T). Na wykresie
punkty do$wiadczalne lezace w zakresie aproksymacji sg oznaczone punkta-
mi, pozostate punkty — pustymi kétkami. Zawezenie zakresu aproksymacji
moze by¢ wykorzystane do wyodrebnienia odpowiedniego fragmentu ana-
lizowanej krzywej TSD. Za poczatkowy zakres aproksymacji przyjmowany
jest zakres zmienno$ci wezytanych danych, tj. Tyin = 11, Tmae = 1IN,
gdzie Ny, jest liczba punktéw doswiadczalnej krzywej TSD.

Ostatnia komenda Parametry obliczen pozwala na zmiane parame-
tréw, kontrolujacych dziatanie podprogramu minimalizacji. Wielkosci QF,,,
QT 1 QJp,, ktorych wartodci musza by¢ wigksze od jednosci, wyznaczaja
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przeszukiwane w podprogramie przedzialy zmiennosci parametréow E,p, Tk
i Juk. Odpowiednie przedzialy sa okreslone jak nastepuje: [Fqr/QFEq, Eq *
QEa]7 [ka/QTm7 ka * QTm] i [Jmk/QJma Jmk * QJm]v gdZie Eakv ka i
Jmk 0znaczaja wejSciowe wartosci parametrow. Warto$¢ poczatkowych kro-
kéw przeszukiwania zakresu parametréw okresla czynnik Del (Del < 1.0):
AEq. = Delx Eq, x (QE, — 1/QEy), ATy = Del s Ty % (QT — 1/QT0),
A = Delx Jppx (QJm —1/QJy,). Catkowity parametr Ldiv (1 < Ldiv <
9) okresla, ile razy kroki przeszukiwania sa dzielone przez 10 w trakcie ob-
liczen.

7 powyzszego opisu wynika, ze doktadno$é wyznaczenia parametréw re-
laksacji wzrasta m.in. przy zmniejszaniu wartosci Del i zwiekszaniu wartosci
Ldiv. Jednoczesnie ro$nie jednak wyraznie czas obliczen. Z tego wzgledu ce-
lowe jest przeprowadzenie wstepnych obliczen z niezbyt duzg dokltadnodcia,
przyjmujac np. Del = 0.2 i Ldiv = 2. Znajac przyblizone wartosci para-
metréw procesow relaksacyjnych mozna nastepnie, powtarzajac obliczenia,
okresli¢ ich optymalne wartosci.

4.2.4 Obliczenia

Powyzsza komenda powoduje wywolanie podprogramu, dopasowujacego teo-
retyczny przebieg gestodci pradu TSD do przebiegu doswiadczalnego. Pod-
czas trwania obliczen wyswietlane jest okienko dialogowe z odpowiednim
komunikatem. Po zakonczeniu obliczen przebiegi gestosci pradéw, odpowia-
dajace wyznaczonym wartodciom parametréw proceséw relaksacyjnych, sa
wyswietlane na wykresie i zamieszczane w tabelach.

Nalezy zwroci¢ uwage, ze jedyna mozliwo$¢ przerwania obliczen polega
na wcisnieciu kombinacji klawiszy | Ctrl | + | Alt | + | Del | i zamknie-
ciu okienka dialogowego Zakoncz program, wyswietlanego wowczas przez
system operacyjny.

4.2.5 Wykres

Po wyborze powyzszej komendy wys$wietlane jest nastepujace menu pod-
rzedne:

e Zakres wyswietlania
e Wilacz/wylacz siatke

Podkomenda Zakres wysSwietlania pozwala zmienié¢ przedzial, od Ty
do T}qz, oraz liczbe punktéw Ny, w ktérych sg obliczane i wyswietlane na
wykresie teoretyczne wartosci gestosci pradu TSD Jx(T;) i ew. J,(T;). War-
tosci te sa tablicowane ze stalym odstepem AT = (Thaz — Tonin)/(Nowt — 1).
Te same wartosci T;, Jui (T3) i ew. Jo(T;) sa wySwietlane, zapisywane i druko-
wane w tabelach. Poczatkowo za zakres obliczen w programie przyjmowany
jest zakres zmiennosci wezytanych danych, tzn. T = T4, Tiez = T, -
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Wywolanie podkomendy Wlacz/wylacz siatke powoduje wyswietlenie
na wykresach siatki wspolrzednych, jezeli nie byta ona wczesniej wyswietla-
na, lub usuniecie z wykreséw siatki wspoélrzednych, gdy byla ona uprzednio
wys$wietlana.

4.2.6 Tabele

Wybér powyzszej komendy pozwala na przeglad tabel doswiadczalnych war-
tosci gestosci pradu TSD i wynikéw obliczen. WysSwietlane menu podrzedne
ma postac:

e Wyniki obliczen

e Tabela 1: T — J,
e Tabela 2: T — J,
e Tabela 3: T — J ;.

Wiersze tabel 1-3 sg kolejno numerowane w celu utatwienia orientacji.

Wywotanie podkomendy Wyniki obliczen powoduje wyéwietlenie ob-
liczonych wartoéci energii aktywacji E,, temperatury T),;, maksymalnej
gestosdci pradu J,,;, czynnika przedwyktadniczego 7o i polaryzacji nasyce-
nia Py, oraz ich ich bltedéw dla wybranych proceséw relaksacyjnych. Przy
oszacowaniu bledéw przyjeto, ze odstepstwa funkcji Jo(7T') lub Ju(T') od
funkcji J4(T') maja przypadkowy charakter, co w praktyce najczesciej nie
zachodzi. Dodatkowo wys$wietlana jest wartos¢ x $redniokwadratowego od-
chylenia teoretycznego przebiegu gestodci pradu TSD od przebiegu do$wiad-
czalnego (por. podrozdzial 1.2.2). W celu wyznaczenia optymalnych wartosci
parametréw proceséw relaksacyjnych zaleca sie kontynuowanie obliczen do
momentu, gdy wartoéé¢ $redniokwadratowego odchylenia y przestanie zna-
czaco zmniejszacé sie.

Tabela 1 pokazuje doswiadczalne wartoéci temperatury 7; i gestosci
pradu Ju(T3).

Tabela 2 przedstawia obliczone wartoéci temperatury 7; i sumarycznej
gestosci pradu TSD J,(T;) (i = 1,2,..., Nout), odpowiadajacej wszystkim
wybranym procesom relaksacyjnym. Mozna ja wys$wietli¢ tylko wtedy, gdy
liczba proceséw relaksacyjnych jest wieksza od jednodci.

Tabela 3 zawiera wartosci temperatury T; oraz gestosci pradéw TSD
Jak(T;) (i = 1,2,..., Nowt), odpowiadajacych poszczegdlnym procesom re-
laksacyjnym.

4.2.7 Zapis

Komende te wywotuje sie w celu zapisania danych wej$ciowych i wynikow
obliczen w pliku dyskowym. Wyswietlane jest wtedy nastepujace menu pod-
rzedne:
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Parametry obliczen

Wiyniki obliczen

Tabela 1: T — Jg4

Tabela 2: T — J,

Tabela 3: T — J
e Parametry — plik TSDFit2.par

Wybér komendy Parametry obliczen powoduje zapisanie nazwy pro-
gramu, nazwy wejéciowego pliku danych i aktualnych parametréow obliczen
dla wybranych proceséw relaksacyjnych, wybér komendy Wyniki obliczen
— zapis obliczonych wartoéci Eqp, Tk, Jmk, Tok 1 Pog 1ich bledéw oraz éred-
niokwadratowego odchylenia y, wybér komend od trzeciej do piatej — zapis
odpowiedniej tabeli wraz z jej nagléwkiem. Tabele maja podobna postaé,
jak w przypadku ich przegladania (poprzedni podrozdzial), nie zapisywane
sa jednak numery wierszy. Tabele 2 mozna zapisa¢ jedynie wowczas, gdy
liczba procesow relaksacyjnych jest wieksza od jednosci.

Komenda Parametry — plik TSDFit2.par stuzy do zapisu aktual-
nych wartosci parametréow w pliku konfiguracyjnym programu. Sg to: wej-
Sciowe wartosci parametrow wszystkich proceséw relaksacyjnych, parametry
podprogramu minimalizacji QFE,, QTy,, QJm, Del i Ldiv, parametry okre-
$lajace ustawienie przetacznikéw w okienku dialogowym podkomendy Pa-
rametry/Parametry pikéw TSD oraz wlaczenie/wylaczenie siatki na
wykresie i liczba N,,,; punktéw, dla ktérych wyliczane sa teoretyczne war-
tosci gestosci pradu TSD.

4.2.8 Wydruk

Komenda ta umozliwia wydrukowanie danych wejéciowych oraz wynikow
obliczen. Wyswietlane menu podrzedne i posta¢ drukowanych wynikéw sa
identyczne, jak w przypadku ich zapisu w pliku dyskowym (patrz pozycje
1-5 menu z poprzedniego podrozdziatu). Wydruk tabeli 2 jest mozliwy tylko
w przypadku dwdch lub wiekszej liczby proceséw relaksacyjnych.

4.2.9 O programie

Po wybraniu tej komendy wyswietlana jest krétka informacja o autorze i
aktualnej wersji programu.

4.2.10 Koniec

Wywolanie tej komendy powoduje zakonczenie pracy programu.
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