
Metallurgia fisica

Esercitazione 5

La diffusione:

il random walk model
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Il Random Walk Model

…anche noto come il drunkard’s model

Random walk=passeggiata aleatoria 2



Modello continuo della diffusione
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Legge di Fick:

C’è bisogno di conoscere il coefficiente di diffusione per poter risolvere il 

problema. Come si procede?



Come ottengo in pratica D?

Approccio top-down

Misuro sperimentalmente la 

concentrazione e faccio un fit della 

curva 

Trovo D

Controllo che sia il valore corretto per 

un problema differente (diverse 

condizioni al contorno)

Posso utilizzare il valore trovato per 

risolvere il problema in caso di 

situazioni più complesso per cui le 

misure non possono essere effettuate.
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Modello atomistico della diffusione
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Il coefficiente di diffusione di un materiale può essere calcolato 

considerando lo spostamento quadratico medio degli atomi che lo 

compongono per tempi sufficientemente lunghi

time

Mean square 

displacement



Autodiffusione in un solido cristallino
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In un solido cristallino la diffusione avviene solamente se si verificano due 

condizioni:

1. Presenza di vacanze

2. Temperatura sufficientemente elevata



L’autodiffusione
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Consegna: 

 

Scrivete un programma  per calcolare lo spostamento diffusivo di 

una singola lacuna sulla superficie di un cristallo assumendo che:

1) Il cristallo abbia struttura cristallina cubica semplice

2) Le vibrazioni atomiche possano essere ignorate (il tempo 

necessario perché un atomo riesca a saltare in una lacuna è 

molto più lungo)

3) Sia presente un’unica lacuna

4) La lacuna ad ogni passo può andare ad occupare solo la 

posizione degli atomi che hanno distanza minima da essa.

Calcolate la distanza quadratica media.

Input, output?
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Input, output, function

 

1) Identificare input e output

OUTPUT: coordinate x,y della vacanza ad ogni passo e 

spostamento al quadrato rs2

INPUT: numero di passi nt

2) Definire una funzione in matlab che colleghi input ed output:

function [ out1, out2, …] = function_name ( in1, in2,…)
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Programma

 

Scrivere un programma, chiamato  rwn.m, per:

1) Tracciare la traiettoria di una singola vacanza sul reticolo 

quadrato che si muove di nt passi

2) Per ogni passo calcolare a che distanza si trova rispetto 

all’origine, ed elevare la distanza al quadrato
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Passi principali
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1.  Assegnare la posizione iniziale della lacuna nel reticolo

2.  Muovere la vacanza alla nuova posizione (memorizzare la 

sua posizione)

3. Calcolare la distanza dall’origine ed elevarla al quadrato

4. Ripetere



Diagramma di flusso
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Assegnare la posizione iniziale della lacuna nel reticolo

   x(0), y(0)

 Muovere la vacanza alla nuova posizione

  x(0)+deltax, y(0)+deltay

  Definire il passo 

  deltax= ; deltay=

 Calcolare la distanza quadratica

   r^2=x(n)^2+y(n)^2
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Posizione di partenza
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Muoviamo la vacanza

 

  

1) Verso quale posizione si muove la vacanza? Definire I salti sul 

reticolo (quadrato): destra, alto, sinistra, in basso

2) Come si muove? Selezionate i passi in maniera casuale

.
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Muoviamo la vacanza

 

  

1) Verso quale posizione si muove la vacanza? Definire I salti sul 

reticolo (quadrato): destra, alto, sinistra, in basso

Per ogni passo ci sono 4 possibilità
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Selezionare i salti

 
 

2) Creare una lista di numeri casuali da 1 a 4, con nt valori 

Ingrediente fondamentale: un generatore di numeri casuali

In MATLAB rand(nt,1) dà nt numeri casuali da zero a 1 escluso.
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Simple random walk code: rwn.m
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Plot
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Traiettoria per singola vacanza
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Lanciare la simulazione
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Una simulazione in cui la lacuna si muove di nt=100  passi e  una 

in cui su muove di nt=500 passi. 

Si plotti:

1) La traiettoria

2) Il quadrato della distanza in funzione del numero di salti

Lanciare tre simulazioni con nt=500 e confrontare traiettorie e 

distanze al quadrato. 



Esercitazione 

 

Per studiare la diffusione sulla superficie del cristallo cubico 

semplice dobbiamo considerare il moto di un numero molto 

elevato di lacune, in modo da poter considerare una media 

rappresentativa del fenomeno.

Scrivere una funzione arw.m che calcoli la distanza quadratica 

media tra nd lacune e plottarla in funzione del numero di passi.

Si testi il programma per un numero piccolo di vacanze.

Come fate a stabilire se il numero di vacanze che avete 

considerato è sufficiente?
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Simulazioni

 

Chi ha tempo:

1. confronti la diffusione sulla superficie con quella all’interno del 

solido.

2. confronti la diffusione casuale con quella che si ottiene se si ha 

una direzione preferenziale. Come varia la diffusione al variare 

del ‘coefficiente di direzionalità’?

3. consideri l’interazione tra vacanze 
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arw.m
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