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Electronic-and-optical properties of RkZnCl, crystals

1. Introduction

The crystals of dirubidium tetrachlorozincate,,.RiCl,, are a typical example
of the incommensuratelly modulated structuresBX. They experience
the standard for these crystals sequence of phasstions (PT): paraelectric phase
(Ti = 302 K) - incommensurate phasé:(= 192 K) - commensurate phase [1 - 3].
The high temperature phase | of the crystal isglacéric with the space group of
symmetry Pnam (no. 62) and the corresponding unit cell contdms formula
units,Z = 4. The intermediate phase T(< T < T;) is incommensurately modulated
in the a-direction of unit cell with the wave vectay=(1-98)a*/3. The low
temperature phase IllPfa2;, q=a*/3) is improper ferroelectric one with the
spontaneous polarization vector alongxis and triple unit cell dimension along
a-axis. At the temperature 74 K, the crystal undesggphase transition into
the monoclinic structure @@lcl space group of symmetry, which in fact is doubled
related to the structure Bha2; alongb-axis and contains 48 formula units [3, 4].

The incommensurate phase of,RbCl, has been studied by the method of
electron diffraction. BelowT;, additional blurred spots appear on the diffractio
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pattern, which are responsible for appearance ttwmmensurate phase in
the crystal with additional modulation &direction [5, 6].

Previously, temperature dependencies of the baggdnces(An;) of Rb,ZnCl,
for only one wavelength have indicated that devratirom the linear dependency
d(An) = KT in the paraelectric phase are observed at dengeésiperature long
before T, [7-9]. The linear electro-optic effect is not saoved in the
incommensurate phase of the crystal because magioally this phase remains
center symmetrical [9, 10].

In spite of the considerable interest, complex stoflthe refractive properties
of RlZnCl, in wide spectral and temperature ranges is nalgae. The probable
influence of the uniaxial mechanical stresses oa téfractive properties and
he temperaturesTc and T, of the crystal are also not studied. Previously,
considerable uniaxial baric sensitivity of the aefive index and birefringence had
been indicated for the isomorphicZ0Cl, crystal [11, 12]. We do not know any
theoreticalab initio reference study on the electronic band structme @ptical
properties of RiZnCl,.

In the present study, theoretical results of fipsinciples calculations of
electronic and optical properties and experimersililts of refractive properties of
the mechanically free and uniaxially stressegZRE, crystal are presented.

2. Methods of investigations

Calculations of the electronic structure and opficaperties of REZnCl, have
been performed by the CASTEP program [13], basedhendensity functional
theory (DFT) and plane-waves, with using the utifagpseudopotentials [14].
The generalized gradient approximation (GGA) fog #txchange and correlation
effects [15] and the cutoff energy 340 eV for theng-waves basis set were used.
The electronic eigen-energy convergence tolerarasecliosen to be ZM’ eV and
the tolerance for the electronic total energy cogeece during crystal structure
optimization was A0° eV. Also, the corresponding maximum ionic forcketance
was 3- 16 eV/A and the maximum stress component toleraneetaleen to be 5-10
2 GPa. Optimization (relaxation) of the atomic piosis and crystal's unit cell
parameters at every value of the external stress \arformed before
the calculations of the electronic characteristatal electronic energy{, band
energy dispersiofit(K), partial density of electronic states (PDOS), dralectric
functionse(fiw). Band structure of the crystal was calculated3K-points of the
Brillouin zone (BZ) at the space group of symmetoy 62. The calculations were
performed using the semi-empirical dispersion axtgon correction module taking
into account the van-der-Waals interactions betvatems [16].
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Single crystals RZnCl, were grown from water solutions using the methbd o
slow cooling. The grown crystals had a form of thembic prisms with a lot of
facets. Experimental measurements of refractivécésch, and its changes under
uniaxial mechanical stress, were performed using the method described in [17].
Analysis of baric changes of the principal refraetindicesn; of the crystal was
performed using the following definition of the peeand-optical coefficientyy,
[18],

& =m0, i,m=12..6, (1)
where
1 2n
a3 ©
3. Results and discussion

The refractive index dispersiofn(A) of RpZnCl, crystal have been measured in
the wavelength range. 270 nm to 750 nm for different light polarizations
(i=x Y, 2 and uniaxial stresses at ambient temperature {ffign this spectral
range, the dispersion of mechanically free andssé@® samples is normal
(dn/dA < 0) and its absolute value increases rapidly wienwavelength reaches
the long wavelength edge of fundamental absorptiotihe crystal. It is also seen
from figure 1 that the uniaxial stresses do notngeathe character of the curves
ni(A), but change only the dispersion magnitudigd\ (dn,/dA = 12,710° and
12,010°, dny/d\ = 11,210° and 10,610°, anddny/dA = 12,710° and 11,80° in
the wavelength region near= 500 nm for the mechanically free and uniaxially
stressed samples by the pressyre 200 bar, respectively).
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Figure 1.

Figure 2.
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The averaged specific increase of refractive iglicaused by the uniaxial
compression is found to be near/do = 2[10° bar* (Fig. 2).

Band structures and dielectric functiaisw) of Rb,ZnCl, have been calculated
for the space groups no.62. The total enefgyof the crystal is equal to -
18685.755 eV (without dispersion corrections) ab8691.574 eV (with dispersion
corrections). So, the differenddE; = 5.82 eV may be regarded as a characteristic
parameter of the van-der-Waals interaction inZRicl,.

The calculated energy band gap of the crystaluaddo beE;= 4.47 eV [ - 1),
that is expected to be approximately 1 eV to 2 eMalker than corresponding
experimental value, because of the known featurésthe local density
approximation of DFT [19]. This band g&j corresponds to the - I' transition of
the Brillouin zone.

Analysis of RRZnCl, partial density of states have revealed that lsghaence
bands of the crystal are formed mainly by {states of oxygen and lowest
conduction bands originate from thstates of rubidium and zinc. Energy positions
of the valence bands partial density of states maxdf RzZnCl, are found to be
very similar to those for ¥nCl, crystals obtained by using tlab initio VASP
code [20]. The only differences concern to the P®Hotassium in KZnCl, and
rubidium in RBZnCl,. Results of our calculation are in moderate agesgiwith the
photoelectron spectra of RnCl, [21].

We have calculated also the elastic coefficientsRbfZnCl, (space group
no. 62) on the basis of the relaxed structure efdtystal (Table 1), which may be
compared with the experimental data [22]. Thesa dwty be useful for the analysis
of piezo-optical properties of the crystal.

Table 1.Elastic modulusB and coefficients of elastic stiffnesg (i, j = 1, 2, ... 6) of
Rb,ZnCl, calculated at space groups no.@2=©0.33 A,b=12.6 A,c=7.10 A,
V =835 A&). All values are in GPa units.

B &1 C» G3 C» C3 ©Cs Cu GCs G

no.62 15 38 22 33 8 11 8 7 11 7

Optical functions of crystals originated from thkeotronic excitations are
calculated in CASTEP on the basis of the wave fanst¥ and band structure

energieE. The imaginary part of the dielectric functiesffiw) is obtained from the
following relation [23],

2¢? .
e, (hw) = Ve”Zk‘“ilUWl‘“D

0 K,

“5(E¢ -EY -hw) @3)
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and then the corresponding real paytiw) is calculated using the following
Kramers-Kronig equation.

2% te,(t)dt
() —1=— | ——
() nJ;tz—(hw) @

The indices of absorptiork)(and refractionr{) are connected with the reah)
and imaginarygy) parts of the complex dielectric function of a eral according to
the know relationsg; = n® - I, €, = 2nk.

The calculated optical properties of ZhCl, are presented in figure 3. The
calculated spectra of absorption indé€kw) of Rb,ZnCl, (Fig. 3) are in moderate
agreement with the experimental reflectance spegfttae crystal obtained in the
photon energy range 0 eV to 35 eV with using thackyotron radiation [21].
Position of the main maximum of the calculated $pec k(7w) at 7w =10 eV
agrees well with magnitude of the correspondingeerpental maximum of the
reflection spectruniR(%w). Large difference of our calculated spectrifiw) and
experimental on®&(%w) in the rangeéiw < 8 eV is explained by the excitonic effects
occurred in this spectral range, which are notriakéo account in the DFT-based
calculations of optical properties using CASTEP edéliso, the calculated energy
band gapE, of the crystal E4= 4.5 eV) is much smaller than the corresponding
value E;= 8.0 eV estimated in the reference [21] on the sha$ianalysis of the
excitonic structure of REZnCl, with two maxima located in the energy range 7.0 eV
to 8.0 eV. Besides, the underestimated value ofctideulated band gaf, of
Rb,ZnCl, was expected because of the known features oDk local density
approximation.

Experimental and calculated refractive indices @ZRCl, are presented in
Table 2.

Table 2. Refractive indicesn,. n,. and n, of RpZnCl,: experimental (at photon energy

hw=1.68 eV) and calculated (at photon enekgy= 0.01 eV) for mechanically
free (0 = 0) and uniaxially stressed crystal € o, = 0, = 1 GPa).

Experimente Theoretice
c=0 Ox Oy 0;
n, 1.5660 1.6429 1.6401 1.6530 1.6483
n, 1.552¢ 1.624( 1.621¢ 1.633( 1.629:

n, 1.5564 1.6292 1.6264 1.6444 1.6297
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Figure 3. Calculated spectral dependencies of absorpki¢iw) and refractiven;(iw)
indices of RBZnCl, (refractive index dispersions are presented iat)ns

Higher theoretical values of the refractive indicas relation to the
corresponding experimental ones (Table 2) are daligehe known features of the
local density approximation used in DFT [19].

We have calculated several piezo-optical coeffisien, for Rb,ZnCl, using the
data in Table 2. The components of the piezo-dpteasorT,, corresponding to

only uniaxial stressekE 1, 2, 3) are presented in Table 3. Positive sifym,
correspond to the decrease of refractive index ucai@pression of a crystal.

Table 3. Components of the tensor of stress elastic-anitaiptoefficientst, based on
refractive indices of R&ZnCl, at photon energyw = 0.01 eV (in units 1€ Pa®).

Thm m=1 m=2 m=3
i=1 1,2¢ -4,54 -2,4%
=2 1,1¢€ -4,1¢ -2,54
=3 1,31 -7,0C -0.22

Anisotropy of the coefficientst, in relation to the uniaxial stress direction
observed in Table 3 is inversely proportional te torresponding anisotropy of the
elastic stiffness constants (Table 1). This is caused by the inverse dependefic
the refractive index and the unit cell volum¥ (see relations 3 and 4).

Therefore, the piezo-optical coefficient based la valuexV = (n* - 1)V (the
value xV is proportional to the unit cell electronic pokability a [24]) should
reflect sensitivity of electronic polarizability tihe external stress more properly
than that 1i,,) based on the value of refractive indexThe valuexV was already
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used for the study of influence of the uniaxiabsses on the optical properties of
K,SQ, crystals [20].

Table 4. Components of the tensgrV (i = 1, 2, 3) (at photon energyw = 0.01 eV) for
relaxed ¢ = 0) and mechanically stressem; € 1 GPa) REZnCl, crystal .V is
an averaged component) and corresponding bandgaphe relative changes are
indicated in brackets.

XiV X1V X22V Xa3V XaV =
Stres A3 A3 A3 A3 eV
o=0 1419 1367 1381 1389 4.467

5 1403 1352 1365 1373 4.542

H (-0.011 (-0.011 (-0.012 (-0.011 (0.017
5 1412 1358 1388 1386 4.550
i (-0.005 (-0.007 (0.005 (-0.002 (0.019
5 1416 1365 1366 1382 4.296
% (-0.002 (-0.001 (-0.011 (-0.005 (-0.038

The relative change§(x;V)/x;iV of the valuex;V under an influence of the
uniaxial compression of 1 GPa onRhCl, do not exceed the range -1.2% to 0.5%
(Table 4), that means rather small correspondingnges of the electronic
polarizability of the crystal. The relative averdgehange(XaV)/XaV was found
to be negative for all three principal direction§ the uniaxial compression
(Table 4). It is remarkable that absolute valueXx}\V)/Xa Vi correlate with
corresponding refractive indicaeg and unit cell electronic polarizabilitiggV of the
relaxed RZnCl, crystal. On the other hand side, baric changekeoknergy band
gap E, look uncorrelated with the corresponding chandesefractive indicesr)
and unit cell polarizabilityyV).

4, Conclusions

Partial density of states of RnCl, are found to be very similar to those
obtained earlier for KZnCl, crystals, that indicates for similarity of the afenic
structure in two crystals, which in turn is dugite common anion Zn@l.

Changes of the energy band d&jof Rb,ZnCl, under the uniaxial compression
along the principal crystallographic axg$ = 1, 2, 3) were found to be uncorrelated
with the corresponding changes of the refractivdices n; and the unit cell
electronic polarizability;V of the crystal.

The relative changes of the unit cell electronitapeability of RipZnCl, under
an influence of the uniaxial compression of 1 GBaat exceed the values -1.2% to
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0.5%, that indicates small baric changes of theresponding electronic
polarizability.

Anisotropy of the piezo-optical coefficients of RZnCl, in relation to the
uniaxial stress direction is found to be inversetgportional to the corresponding
anisotropy of the elastic stiffness constants
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Abstract

Electronic-and-optical properties of RnCl, crystal have been studied using
the theoretical and experimental methods. Firshgples calculations of the
electronic structure and optical properties usimg density functional theory have
been performed on the relaxed and uniaxially cosga@ (1 GPa) RBnCl, crystal.

The refractive indices of BRBnCl, have been measured in the spectral range of
wavelength 300 nm to 750 nm for three principaladid@l compression stresses
(0.02 GPa) at room temperatudb initio calculations and analysis have revealed
that the observed uniaxial pressure changes okfhactive indices of REZnCl, are
caused mainly by the corresponding changes ofriraat unit cell dimensions. The
unit cell electronic polarizability of the crystamains approximately unchanged.

Streszczenie

Zbadano wiéciwosci elektronowo-optyczne krysztatow RmCl, metodami
teoretyczy i doswiadczall. Wykonano obliczenia z pierwszych zasab ifitio)
struktury elektronowej i wikxiwosci optycznych na bazie teorii funkcjonatu
gestasci zrelaksowanych i jednoosiowgcisnietych (1 GPa) krysztatow. Zostaty
pomierzone wspotczynniki zatamania hCl, w przedziale diugi fal swiatta
300 nm do 750 nm dla trzech gtéwnych krystalogeafjch kierunkowsciskania
(0.02 GPa) przy temperaturze pokojowej. Obliczealinitio i analiza danych
ujawnity, ze obserwowane baryczne zmiany wspotczynnikéw zateanmBbzZnCl,
s3 spowodowane gtdwnie odpowiednimi zmianami rozmiarokomaorki
elementarnej krysztatu. Przy tym, polaryzowathelektronowa komérki krysztatu
pozostag Sie prawie niezmienp
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Introduction

Lithium cobalt oxide LiCo@ has founded application in rechargeable lithium
ion batteries mainly as a cathode [1, 2]. This nat@ossesses the layered crystal

structure, which has rhombohedral symmetry andnggsido the space grouR3 m.
This circumstance is favorable to the accommodalithium in concentrations,
which may change over a relatively large range fiplications of LiCoQ with
deintercalated lithium LCoO, (x < 1) as cathode material in solid-state batteares
also taken place widely.

To build adequate mathematical model of the sdaltleshattery one should take
into account numerous phenomena [4, 5]. One ottheial points of these models
iIs an achievement of the low activation energy ébectric transport of solid
electrodes and electrolytes. This activation enedgpends generally on the
electronic structure of the material [6], which mag modified by changing of the
chemical elements contained, and external influentke electronic band structure
of LiCoO, was studied previously by using first principlegthods [7 - 15]. The
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near band gaf, valence and conduction bands formed mainly byhiwidizedd-
states of cobalt angtstates of oxygen. The experimentally observedesaf band
gapE, are about 1.7 — 2.7 eV [16 - 20, 23].

A common and important problem in theoretical chergiand in condensed
matter physics is the identification of a lowesergy path for a rearrangement of a
group of atoms from one stable configuration totheo Such a path is often
referred to as the ‘minimum energy path’ (MEP).sThroblem is closely related to
the migration of lithium in solids suitable for thithium ions batteries. One of the
parameters of such MEP for lithium ions migratisthie activation energdy..

In the present study we have calculated the eleictioand structure and the
activation energyE, for Li-ions migration in LiCo@ The latter value was
calculated using the nudget elastic band (NEB) otktAndab-initio molecular
dynamics (MD). The dielectric permittivity of LiCg@riginated from the electronic
polarizability was also investigated. These issare le used to study the correlation
between the properties of Li-ion diffusion in a hasystalline matrix and the
corresponding change of the electronic polarizgbhiBuch a correlation may supply
additional knowledge for deeper understanding & thi-ions migration in the
diffusion process. The importance of the electrgrutarizability for the analysis of
structural features of Li-containing materials iscdssed in Ref. [24].

Method of calculations

Band structure calculations were performed using GASTEP code
(CAmbridge Serial Total Energy Package) [25] bagediensity functional theory
(DFT) and a plane-wave basis set with ultrasoftigepotentials [26]. To take into
account the exchange and correlation effects thergbzed gradient approximation
with the PerdewBurke—-Ernzerhof functional (GGRBE) was used [27].
The eigen-energy convergence tolerance at selfistens electronic minimization
was chosen to be ZMy" eV and the tolerance for the electronic total gper
convergence during the structural optimization wia6107°eV. At structural
optimization, the maximum ionic force tolerance wasl0’eV/A and the
maximum stress component tolerance was 5-GPa. All values originated from
the electronic structure, such as the total en&rgyand dispersioi(k), density of
states (DOS), and dielectric functioméE) were computed at the respectively
optimized crystal structure. For electronic struetcalculations, 118-points in the
irreducibleBrillouin zone and a smearing of 0.1 eV were used.

VASP (Viennaab-initio Simulation Package) [28] was used to calculate the
activation energieg, for Li-ion migration in LiCoQ (using NEB and MD) as well
as the electronic dielectric permittivity. Here the projector-augmented wave
method with the GGA-PBE exchange and correlationctionals were used.
A cutoff energyE..« 0f 520 eV for the plane waves, 10 irreducikdpoints and a
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smearing of 0.2 eV were used for the calculationshe crystal supercell of the size
2x2x1 (the volume of the supercell correspondéie 394.4 R).

Results and discussion

We have calculated non-spin electronic band stractd LiCoQ because in
normal conditions, the material does not revealmetg properties. Features of the
non-spin-polarized band structures (Fig. 1) are gmod agreement with the
references [8, 13, 16]. The band dgap(red arrow in figure 1) at the GGA-PBE
exchange-and-correlation approximation is near &\2Fig. 1). This is close to the
corresponding values in transition metal oxideshsag NiO or CoO, where the gap
is below 1 eV with PBE [29]. The underestimationtio¢ band gap with standard
functionals such as PBE is due to the not taking &ccount the artificial electronic
self-interaction. The experimental values are enringe oEy = 1.7-2.7 eV [16-20,
23]. The present results of band structure areomdgagreement with the previous
studies based on the same functionals [16]. Theadtand gafE, of LiCoO, is
found to be indirect along the LZ-direction in tBeillouin zone, at the relaxed
crystal structure (Fig. 1). The characteristic tea$ of LiCoQ band structure are
the following: (1) the three top valence bands @redtwo bottom conduction bands
of LiCoO,, being mainly ofd-character, are characterized by a relatively small
dispersion E(k); (2) the six deeper valence bands, being mairflyoxygen
p-character, show a larger dispersion. This is entifi®m the electronic density of
states for of LiCo@presented in figure 2. Main input into the densifyelectronic
states of the crystal in the range -8 eV to 8 éNs(energy range contains the band
gapE,) originates fronpO anddCo states (Fig. 2). The relative participation fud t
orbital statesLi, sCo,sO, andpCo is much smaller.

i E=1.02eV | ;

08 [ fs Rt I—

E eV

r L L
Points of Brillouin zone

Fig. 1. Band structures of LiCoQ
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PDOS /electrons/eV

E/eVv
Fig. 2. Partial density opO anddCo states of LiCo®

The nudged elastic band (NEB) is a method for figdsaddle points and
minimum energy paths between known reactants aodupts. The method works
by optimizing a number of intermediate images altmgreaction path. Each image
finds the lowest energy possible while maintainegual spacing to neighboring
images. [30].

LiCoO, is a material widely used in solid state batteraesl therefore a study of
Li-ions transport properties is important. Onelod aipproaches used by us to study
the energy changes of the material at migratiohiabns is NEB method in non-
spin polarized calculations, employing the VASPa@@B]. A supercell containing
2x2x1 units of the crystallographic unit cell of QdO, (a=b=5.698 A,
c=14.023 A) was generated. The supercell contdihsatoms and one lithium
vacancy (Léo:17C00,). The NEB images were obtained by moving a Liadong the
a-axis in thexy-plane towards the vacanglig. 3. The unit cell dimensions were
kept fixed during the NEB calculations. The Li-iamigration path from the initial
site to the closest vacancy obtained has been faligttly deviated from the
straight line. The path and the computed energyidraobtainedAE = 0.44 eV
(Fig. 4) are in good agreement with the refereesalts [6, 31].

The Bader electronic charges of the Li ions in tivee lithium layers of the
supercell calculated along the path as a functiothe distance between the same
NEB images are also characterized by the extrenikemeharacter (Fig. 5). It was
found that at the saddle point, where the totatg@nées at its maximum, the Bader
electronic charge for lithium is about -2.136 [#je(total charge is 0.864 |e|)
(Fig. 5). Thus, the total charge of lithium ion here of the smallest absolute
magnitude in relation to charges at other NEB insagleng the migration path. This
means that LiCo®here is least ionic. Here, the lithium — oxygestalices become
the smallest, that probably influences this reduicedicity of the materialAs a
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result, the electronic charge of the anions €wodll thus be reduced at the saddle
point, which may decrease its electronic polarizsbi

Li

0 0.5 1.0

Fig. 3. Positions of Li-atoms (black circles) and Li-vacgn(white circle) in onez-cut
of a 2x2x1 supercell of bb;LC00, and path of Li-ion migration path.
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Fig. 4. Dependencies of the total enerdy of 2x2x1 supercell of kig;/C00, on
the positionx of the migrating Li ions: the energy barrier iuatjtoAE = 0.44 eV.
The values ok = 0 and 5.7 A correspond to the crystallograplusigons (0, 0, 0)
and (0, 0, 1) in the 2x2x1 supercell.
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Fig.5. The electronic polarizabilitya of a material may be estimated on the basis
of the dielectric permittivitye using the the Clausius—Mossotti relation [32].

The electronic polarizabilityt of a material may be estimated on the basis of
the dielectric permittivitye using the the Clausius—Mossotti relation [32],

M unit-cell (E B 1) = 47TNA
,0 (E + 2) 3 aunit-cell (1)

This relation indicates for the proportionality tifese two valuesy ande.
The real part of the dielectric permittivities™ ande;"” ande,” was calculated as
function of the position of the lithium NEB image the doped system ¢4,7C00..
Analysis of DOS and spectral dependencies of digtepermittivity of the crystal
have indicated that it mainly depends on the vaeaad conduction bands
originating from Co@ anion. We have found that the dielectric pernititivas
function of NEB image is characterized by minimuRigé. 6, 7), that indicates
decrease of the electronic polarizability of Go&hions at saddle point of NEB
lithium ions path. The anisotropy,.~¢,>¢, is very high (Figs. 6, 7), that is
expected in view of the layered character of theenws.

The relative changes of the dielectric permittivifye/e is maximal in
z-direction, Ag /e, = 0.054 (Fig. 7), that is 5 to 8 time larger thtnse inx- and
y-directions Ag,/e, = 0.011 Ag /e, = 0.007 (Fig. 6).
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Fig. 6. Dependencies of the real part of the dielectricnitivity & and €,%” of
Lig:C00, on the position of the lithium ion. The values f= 0 and 5.7 A
correspond to the crystallographic positions (00Pand (0, 0, 1) in the 2x2x1
supercell.
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Fig. 7. Dependencies of the real part of the dielectriomiivity €,%2 of Lig;C00, 0N
the position of the lithium ion. The values »f= 0 and 5.7 A correspond to the
crystallographic positions (0, 0, 0) and (0, Oirtljhe 2x2x1 supercell.

An alternative approach to evaluate the transparperties is a using of the
molecular dynamics simulations. Therefore, we hasdormedab initio molecular
dynamics (AIMD) for the undoped LiCaOn a 4x4x1 supercell, employing the
VASP program suite. These calculations were perforat the NVE ensemble at
the temperatures 2000 K and 2300 K. The duratiohligiD and the time step were
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5 ps and 1 fs, correspondingly. Slope of the lindgpendency between the mean
square displacement (MSD) of lithium ions and timeutation time is the diffusion
coefficientD. The activation energl, and the valu®, were calculated on the basis
of AIMD results at two temperatures mentioned abaseng the relation of the
Arrhenius law type

D = awexpCEsksT), (2)
wherea is the hopping distance & 3 A for LiCoQ), w is the hopping frequency
(w=~ 110" sY), andks is Boltzmann’s constant [33]. Activation eneryis one of
the main characteristics presenting suitability aoimaterial to the lithium ions

batteries. The activation energy obtained in sualayawas found to bE, = 0.5 eV.
This value is close to the similar one obtainedgishe NEB method (Fig. 4).

Conclusions

Main parameters of the electronic band structureL®oO, have been
calculated usingab initio calculations within the density functional theoihe
computed band gap is found tolg= 1.02 eV using the GGA-PBE exchange-and-
correlation functional.

Using the nudged elastic band method, the minimalgy barrier of 0.44 eV
for lithium ions migration in LiCo@has been obtained, that is in agreement with
reference data. The electronic polarizability oE£@0,, which is proportional to the
corresponding dielectric permittivity, was foundnave a minimum at the trajectory
point corresponding to the maximum of total crystergy. The reduced
polarizability of CoQ observed here takes place due to the reduceditjorit
LiCoO, found from the Mulliken charges of the material.

The activation energy for lithium ion displacemests also calculated using the
molecular dynamics method. Assuming an Arrheniug the activation energy of
E.") = 0.5 eV was deduced, being close to the valuaiméd with the nudged
elastic band method (0.44 eV).
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Abstract

In view of search the effective materials for tHectrochemical sources of
energy, the density functional theory (DFT) basppraach has been applied to the
computational study of lithium ion migration in LoO,. Apart the standard first
principles study of band structure and densitylefteonic states of the crystal, the
material was studied using the nudget elastic b@4EB) and theab initio
molecular dynamics (AIMD) methods. The activatioreryy E; of the lithium ions
self-diffusion in LiCoQ, as one of the main characteristic of the matdaalthe
electrochemical sources of energy, has been obtaiseng NEB (0.44 eV) and
AIMD (0.5 eV).

Streszczenie

Ze wzgkdu na poszukiwanie efektywnych materiatbw do Dbateri
elektrochemicznych, zostaty wykonane obliczenia poterowe z pierwszych zasad
na bazie teorii funkcjonatu egtcsci (density functional theojy struktury
elektronowej oraz migracji jonow litu w krysztalédoO,. Oprocz standardowych
obliczen struktury pasmowej i gptasci standw elektronowych, przeprowadzono
takze badania materialu metodami NEBudget Elastic Bandd AIMD (Ab Initio
Molecular Dynamics Otrzymano jeden z gtdwnych parametrow migradiji |
w krysztale LiCoQ, stosowanym w bateriach elektrochemicznych - energ
aktywacji samodyfuzjiE,. Ta wielkag¢ okazata s by¢ w granicach od 0.44 eV
(NEB) do 0.5 eV (AIMD).
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1. Introduction

Information retrieval and data forecasting ard gté opened questions not only
in mathematics and computer science. For exampleritcess of planning can meet
such a problem: what is the next value that isobatur knowledge, for example any
wanted value by tomorrow. This planning may deahwiuying or selling, with
anticipating costs, expenses or with foreseeing Bngortant value. The key
questions in planning and scheduling, also in datisnaking and knowledge
representation [1] are dealing with appropriateorimfation modeling and
forecasting. Two-dimensional data can be regardgubants on the curve. Classical
polynomial interpolations and extrapolations (Lam@ Newton, Hermite) are
useless for data forecasting, because values taagxérapolated (for example the
stock quotations or the market prices) representirmaous or discrete data and they
do not preserve a shape of the polynomial. Thisepdp dealing with data
forecasting by using the method of Probabilisticds® Combination (PNC) and
extrapolation as the extension of interpolatione Nalues which are retrieved,
represented by curve points, consist of informatigmich allows us to extrapolate
and to forecast some data for example before makuherision [2].

If the probabilities of possible actions are knowren some criteria are to be
applied: Laplace, Bayes, Wald, Hurwicz, Savage, déeldehmann [3] and others
[4]. But this paper considers information retrieaald data forecasting based only
on 2D nodes. Proposed method of Probabilistic N&twsbination (PNC) is used
in data reconstruction and forecasting. PNC metis®s two-dimensional data for
knowledge representation [5] and computational €ations [6]. Also medicine [7],
industry and manufacturing are looking for the roethconnected with geometry of
the curves [8]. So suitable data representation pretise reconstruction or
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extrapolation [9] of the curve is a key factor iramy applications of artificial
intelligence: forecasting, planning, scheduling dedision making.

The author wants to approach a problem of cunerpolation [10-12] and data
forecasting by characteristic points. Proposed otetielies on nodes combination
and functional modeling of curve points situatetiieen the basic set of key points
and outside of this set. The functions that arel uisecomputations represent whole
family of elementary functions together with inwerdunctions: polynomials,
trigonometric, cyclometric, logarithmic, exponehtand power function. These
functions are treated as probability distributiomndtions in the range [0;1].
Nowadays methods apply mainly polynomial functiofs, example Bernstein
polynomials in Bezier curves, splines and NURBS].[Bt Bezier curves do not
represent the interpolation method and cannot bd o extrapolation. Numerical
methods for data reconstruction are based on poliai@r trigonometric functions,
for example Lagrange, Newton, Aitken and Hermitd¢huods. These methods have
some weak sides [14] and are not sufficient foveunterpolation and extrapolation
in the situations when the curve cannot be buildpblynomials or trigonometric
functions. Proposed 2D point retrieval and forangsimethod is the functional
modeling via any elementary functions and it heipgo fit the curve.

Author presents novel Probabilistic Nodes Combama{PNC) method of curve
interpolation-extrapolation and takes up PNC metbbddwo-dimensional curve
modeling via the examples using the family of HurwRadon matrices (MHR
method) [15], but not only (other nodes combinatjoihe method of PNC requires
minimal assumptions: the only information aboutuave is the set of at least two
nodesp = (x,y) O R i = 1,2,..n. Proposed PNC method is applied in data
forecasting and information retrieval via differembefficients: polynomial,
sinusoidal, cosinusoidal, tangent, cotangent, Itdgaic, exponential, arc sin, arc
cos, arc tan, arc cot or power. Function for PNICutations is chosen individually
at each modeling and it represents probabilityridistion function of parameter
a [ [0;1] for every point situated between two suctesiterpolation knots. For
more precise modeling knots ought to be settletegt points of the curve, for
example local minimum or maximum, highest pointtleé curve in a particular
orientation, convexity changing or curvature exiaem

The goal of this paper is to answer the questiow to build the data model by
a set of knots [16] and how to extrapolate the {38in

2. Data Simulation and Extrapolation

The method of PNC is computing points between tuccassive nodes of the
curve: calculated points are interpolated and petenzed for real number
a [0 [0;1] in the range of two successive nodes. PN@hatkuses the combinations
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of nodespi=(X3,y1), P2=(%2,Y2),..., Pn=(%,Yn) @s h(p,p2....Pm) andm = 1,2,..n to
interpolate second coordingtas (2) for first coordinatein (1):

c=alXi+ (1-o)Xi+l, i=1.2,..n-1, (1)

Y(©) =y LY, + A= p) Y + ¥ A=) LDy, Py Pry) » )
a O [0;1], vy = F(e) 0O[0;1], F:[0;1]—[0;1], F(0)=0, F(1)=1 and F is strictly
monotonic.

PNC extrapolation requiresoutside of [0;1]a < O (anticipating points right of
last node forc > x,) or o > 1 (extrapolating values left of first node foK xy),
y=F(0), F:P—R, P [0 [01], F(0)=0, F(1)=1. Here are the exampleshi@omputed
for MHR method [17]:

h(p,, p, :sz+ﬁxl (3)
X,

or

1
h( Pis P2y Pss p4) :ﬁ(xlXZyl T XXY5 T XX, Y~ X1X4y3) +
XX

1
+———5 (XX Y, + XX, Y, + XX, Y, — %XY,)
X +X,

Three other examples of nodes combinations:

X YKo o h(p,, p,) = XX, +Vy,y, oOr the simplest
XY, X%

h(Py, Pysens P) = 0.
Nodes combination is chosen individually for eaeliadand it depends on the type
of information modeling. Formulas (1)-(2) represenirve parameterization as
olP:

x(0) = al+ (1-0) X
and

y(@)=F(a)ly, + A-F(a))y.. + F (@)@~ F(a@)) [h(py, Py.--r ) »

y(@) =F(@) (Y, = Yia + Q= F(@)) [h(py, Pareess Pp)) + Vi
Proposed parameterization gives us the infinite bemof possibilities for
calculations (determined by choicefoindh) as there is the infinite number of data
for reconstruction and forecasting. Nodes combamats the individual feature of

each modeled data. Coefficient F(a) and nodes combinatidnare key factors in
PNC interpolation and forecasting.

h(p,, p,) =
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2.1.  Extended distribution functions in PNC forecasng

Points settled between the nodes are computed &t method. Each real
numberc [ [a;b] is calculated by a convex combinatior a Ca + (1 - a) Cb for
a:% [[0;1]. Key question is dealing with coefficieptin (2). The simplest
way of PNC calculation meas= 0 andy = o (basic probability distribution). Then
PNC represents a linear interpolation and extraipplaMHR method [18] is not a
linear interpolation. MHR [19] is the example of €Mhodeling. Each interpolation
requires specific distribution of parameterandy (1)-(2) depends on parameter
a 0 [0;1]:

y =F(a), F:[0;1]—-[0;1], F(0)=0, F(1)=1
and F is strictly monotonic. Coefficient is calculated using different functions
(polynomials, power functions, sine, cosine, tamgecotangent, logarithm,
exponent, arc sin, arc cos, arc tan or arc cot, ialgerse functions) and choice of
function is connected with initial requirements ati@a specifications. Different
values of coefficieny are connected with applied functioR&x). These functions
v = F(o) represent the examples of probability distribatfonctions for random
variable oJ[0;1] and real numbes > 0: y=¢°, y=sin(e*n/2), y=sin¥(a-n/2),
y=1-cos(a’>n/2), y=1-ccs’(a-n/2), y=tan(a®n/4), y=tan*(a-m/4), y=log,(a*+1),
y=log,(a+1), y=(2°-1), y=2/n-arcsin(a’), y=(2/r-arcsina)®, y=1-2f-arccos(a’),
v=1-(2/n-arccosu)®, y=4/m-arctan(a®), y=(4/m-arctana)’, y=ctg(n/2-a’n/4),
y=ctg*(n/2-a-m/4), y=2-4fn-arcctg(a’), v=(2-4/n-arcctga)’,
v=p-a*+(1-§)-a, y=p-0*+(1P)-a...., y=p-a*+(1P)-a for BO[0;1] and kON or
y=1-(01-a)3".

Functions above, used in calculations, are strictly monotonic for random
variable a[J[0;1] asy = F(a) is probability distribution function. There is @n
important probability distribution in mathematicbeta distribution where for
example y=3u>-2¢®, y=4a’>-3a¢* or y=20-0>. Also inverse functionsF* are
appropriate fory calculations. Choice of function and valsedepends on data
specifications and individual requirements duriaggdnterpolation.

Extrapolation demands thatis out of range [0;1], for exampéél(1;2] or al[-
1;0), withy = F(a) as probability distribution function and thEns called extended
distribution function in the case of extrapolatiddome of these functiong are
useless for data forecasting because they do st @xa” y=a”) if o < 0 in (1).
Then it is possible to change parameter 0 into corresponding > 1 and formulas
(1)-(2) turn to equivalent equations:

c=ali+l + (l-o)¥i, i=1,2,...n-1, 4)
y(C) = y[yi+1 + (1_V)yi + y(l_ V) [h(pl’ P2y pm)' )
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PNC forecasting foa < 0 ora > 1 uses functioF as extended distribution function
for the arguments fronP [0 [071] , v = F(a), F:P—R, F(0)=0, F(1)=1 andF has to
be strictly monotonic only foa[][0;1]. Data simulation and modeling far< O or
a > 1 is done using the same function F(a) that is earlier defined faJ[0;1].

3. PNC Extrapolation and Data Trends

Unknown data are modeled (interpolated or extrdpd)aby the choice ¢
nodes, determining specific nodes combination amdbabilistic distributior
function to show trend of values: increasing, dasigg or stable. Less complica
models takeh(p.,p,....pm) = 0 and then the formula of interpolation (2) Keaas
follows:

y(©) =y + A= )) Y-
It is linear interpolation for basic probabilitystiibution § = a).

Example 1
Nodes are (1;3), (3:1), (5;3) and (7;3),= 0, extended distributiony = o?,
extrapolation is computed with (49) fora > 1.

Fig. 1. PNC for 9 interpolated points between nodes anxti@golated point

Anticipated points (stable trend): (7.2;3), (7.4;8J.6;3), (7.8;3), (8;3), (8.2;3
(8.4;3), (8.6:3), (8.8;3) far = 1.1, 1.2, ..., 1.9.
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Example 2
Nodes (1;3), (3;1), (5:3) and (7;2h = 0, extended distributiory=F(a)=o’.
Forecasting is computed as (4)-(5) with 1:

Fig. 2. PNC with 9 interpolated points between nodes aegtfapolated point
Extrapolated pointsdecreasing trend): (7.2;1.79), (7.4;1.56), (7.6:}.87.8;1.04)
(8;0.75), (8.2;0.44), (8.4;0.11), (8.6;24), (8.8-0.61) fora. = 1.1, 1.2, ..., 1.9.

Example 3
Nodes (1;3), (3:1), (5:3) and (7;4)= 0, extended distributioy=F(a)=0:

Fig. 3. PNC fa 9 interpolated points between nodes and 9 exiaégmb points

Forecast (increasing trend): (7.2;4.331), (7.48)72(7.6;5.197), (7.8;5.744
(8;6.375), (8.2;7.096), (8.4;7.913), (8.6;8.838)8(9.859) form = 1.1, 1.2, ..., 1.!
These three examples 1-3 (Fi@Lwith nodes combinatioh = O differ at
fourth node and extended probability distributiemdtions y=F(a). Much more
possibilities of modeling are connected with a choiof nodes combinatic
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h(pw,P2,---.Pm)- MHR method [20] uses theombination (3) with good featur
connected with orthogonal rows and columns at Hiz-Radon family of matrices
[21-22]:

— yi yi+1
h(pi’pi+)__ i+ +
' XI )g ' Xi+1

and then (2):y(c) = y 0y, + L= ) Y + Y= Y IT(P,, Pua) -
Here are two examples 4 and 5 of PNC method wittRMidmbination (3

)(i

Example 4
Nodes are (1;3), (3;1) and (5;3), extended distidouy = F(0) = o’. Forecasting is
computed with (4)-(5) foe. > 1:

Fig. 4. PNC modeling with 9 interpolated points betweenasodnd 9 extrapolated poir

Extrapolation (decreasing trend): (5.2;2.539), ;6684), (5.6;0.338), (5.-1.603),
(6;-4.25), (6.2;-7.724), (6.4:2.155), (6.€-17.68), (6.8;-24.443)
foro=1.1,1.2,...,1.9.
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Example 5
Nodes (1;3), (3;1) and (5;3), extended distributi= F(a) = «*°. This forecasting is
computed with (4)-(5) foe. > 1:

Fig. 5.  PNC modeling with 9 interpolated points betweenasodnd 9 extrapolated poir

Value forecasting (decreasing trend): (5.2;2.698%.4;2.196), (5.6;1.487
(5.8;0.543), (6;-0.657), (6.2;-2.136), (631915), (6.6;-6.016), (6.8;-8.461)
foro=1.1,1.2, ..., 1.9.

Now let us consider PNC method with other functiF than power functions,
a < 0 for extrapolation (1§2) and nodes combinatith=0.

Example 6
Nodes (2;2), (3;1), (4;2), (5;1), (6;2) and extahdestributionF(a)=sin(a-n/2), h=0:

Fig. 6. PNC modeling with 9 interpolatqabints between nodes and 9 extrapolated pr
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Extrapolation points (increasing trend): (6.1;2)156.2;2.309), (6.3;2.454
(6.4;,2.588), (6.5;2.707), (6.6;2.809), (6.7;2.891)6.8;2.951), (6.9;2.98¢
fora=-0.1,-0.2, ..., -0.9.

Example 7
Nodes (2;2), (3;1), (4;2), (5:1), (6:2) and extahdkstibution y=F(a)=sin*(a.-n/2),
h=0:

Fig. 7. PNC modeling with nine interpolated points betwesrtcessive nodes and ni
extrapolated points right of the last node.

Forecast points (increasing trend): (6.1;2.0042;2603), (6.3;2.094), (6.4;2.20:
(6.5;2.354), (6.6;2.53), (6.7;2.707), (6.8;2.86)9(B.964) fora = -0.1, -0.2, ..., -
0.9.

These two examples 6 and 7 (Fig)pwith nodes combinatioh=0 and the
same set of nodes differ only at extended proliglalistribution functionsy = F(a).
Fig.8 is the example of nodes combinatives (3) in MHR metho

Example 8
Nodes (2;2), (3;1), (4;1), (5;1), (6;2) and extehddistribution functior
v=F(a)=2"-1:
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Fig. 8. PNC modeling with nine interpolated points betwesrtcessive nodes and ni
extrapolated points right of the last node.

Forecast points (increasing trend): (6.1;2.067.2;86129), (6.3;2.188), (6.4;2.24.
(6.5;2.293), (6.6;2.34), (6.7;2.384), (6.8;2.426), (6.9;2.464
foro=-0.1,-0.2, ..., -0.9.

Examples that are calculated above have one funy = F(a) and one
combinationh for all ranges between nodes. But it is possibleréate a model wit
functionsy, = Fi(a) and combinationdy individually for every range of nod
(pi;pi+1)- Then it enables very precise modeling of dataveéen each successive p
of nodes. Each data point is interpolated or exletpd by PNC via three factol
the set of nodes, probability distribution functy = F(a) and nodes combinatidn
These thee factors are chosen individually for each ditarefore this informatio
about modeled points seems to be enough for spdeMIC data retrieval ar
forecasting. Functiony is selected via the analysis of known points b
extrapolation, we may assurhe= 0 at the beginning and after some time exchi
h by more adequate.

These eight examples illustrate the forecastingsmhe values in plannir
process, for example anticipation of some cost®xqrenses and foreseeing
prices or other significamtata in the process of planni

4, Conclusions

The paper is dealing with information retrieval addta forecasting. Tr
method of Probabilistic Nodes Combination (PNC) des interpolation an
extrapolation of twadimensional curves using nodes comtions and different
coefficientsy: polynomial, sinusoidal, cosinusoidal, tangentangent, logarithmic
exponential, arc sin, arc cos, arc tan, arc copawer function, also invers
functions. Function foi calculations is chosen individually at e case and it is
treated as probability distribution functiop:depends on initial requirements ¢
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data specifications. PNC method leads to pointapxtiation and interpolation via
discrete set of fixed knots. Main features of PN&hod are: PNC method develops
a linear interpolation and extrapolation into othemctions as probability
distribution functions; PNC is a generalizationMiiR method via different nodes
combinations; nodes combination and coefficieate crucial in the process of data
probabilistic retrieval and forecasting. Future k®are going to precise the choice
and features of nodes combinations and coefficyerdlso to implementation of
PNC in handwriting and signature recognition.
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Abstract

Proposed method, called Probabilistic Nodes ContibimgPNC), is the method of
2D data interpolation and extrapolation. Nodestiegated as characteristic points of
information retrieval and data forecasting. PNC elod) via nodes combination
and parametey as probability distribution function enables 2Dipcextrapolation
and interpolation. Two-dimensional information i®aeled via nodes combination
and some functions as continuous probability digtron functions: polynomial,
sine, cosine, tangent, cotangent, logarithm, expipr&ec sin, arc cos, arc tan, arc cot
or power function. Extrapolated values are useti@support in data forecasting.
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Streszczenie

Autorska metoda Probabilistycznej Kombinacji ¢xMw- Probabilistic Nodes
Combination (PNC) jest wykorzystywana do interppla¢ ekstrapolacji
dwuwymiarowych danych. ¢ty traktowane § jako punkty charakterystyczne
informaciji, ktéra ma b§ odtwarzana lub przewidywana. Dwuwymiarowe dame s
interpolowane lub ekstrapolowane z wykorzystanieinych funkcji rozktadu
prawdopodobigstwa: po¢gowych, wielomianowych, wyktadniczych,
logarytmicznych, trygonometrycznych, cyklometrycghy W pracy pokazano
propozycg metody ekstrapolowania danych jako pomoc w przewshiu trendu
dla nieznanych warfai.
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Introduction

DC-DC converters are circuits consisting of bottedir, and nonlinear elements.
Additionally converters work as a switching cirsyitherefore even though they
consist of few elements the process of modelingosas simple as in common
circuits.

The first method of modeling the converters was@néed in year 1976 and it
was based on averaging of state space equationsSibce then converters have
been described using various techniques e.g. swatebraging [2], [3] and
separation of variables [4], [5], which was usediéive models presented in this
paper. All of those methods have one in commoney tare based on averaging
signals over one switching cycle. The most popuoiadels which can be found in
the literature describe ideal converters, some h&mt include few parasitic
resistances [2], [3], [6]. One can also find mod=asidering parasitic resistances,
which describe most losses in converter circuit [8]

The authors who neglect some of parasitic resisgngrobably are assuming
that the losses are so small that ignoring them'twoake a change in the model.
Such assumption is true if parasitic resistancesafficiently small [9]. However in
some cases it is not possible to use the simplelehand thus the full model needs
to be used [10].

In order to model the behavior of a converter, desiall other parasitic
resistances, one can use static or dynamic moddloafe resistance. The model
considering dynamic resistance of a diode is mareeusal because, if needed, it is
much easier to switch to the model with staticstesice than opposite. Most models
that can be found in literature do not include tlypamic resistance and voltage
offset of a diode [1], [7], [11]. Therefore thos@dels are limited in use. However
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there are some papers that include models consigbdth the diode resistance and
voltage offset [8], [12] which allows to analyzeiafluence of additional parameter.

This paper contains models of converters workinthexcontinuous conduction
mode (CCM). The models consider the dynamic valudiade resistance and a
voltage offset, created after linearization of diodharacteristic. First chapter
describes basic terms and nomenclature used imefupirt of this paper.

From the second to the fourth chapter one canderived models of BUCK,
BOOST and BUCK-BOOST converters, which can be usesimulate work of the
converters. The models consider dynamic value edelresistance and the voltage
offset, as it has been mentioned previously.

The fifth chapter is used to present some Scilatulsitions of models presented
in this paper in comparison to known models [12].

The fifth chapter is followed by conclusion andereinces.

1. Static and dynamic diode resistance

When modeling an ideal DC-DC converter (figure heodoesn’'t need to
consider parasitic resistances of its electronimpanents. When considering non
ideal power converter one needs to specify valii@a@sitic resistances, which are
a simple representation of power loses.

T i ' L i
T IL R
o > > Y Y >
iD A vV iC Y
L

Ve (D D 7N CZ= Ro D TVO

Fig. 1. An ideal step-down converter (BUCK) consistingidéal transistor T, diode D,
inductor L and capacitor C.
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S S
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| {s]
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Fig. 2. Waveform of a transistor gate-to-source voltagel @oil current during ON
and OFF phase

Evaluation of those resistances for transistorudtor and capacitor is simple
and obvious. But on the other hand a lot of DC-D@wverters contain a diode which
can be represented by static or dynamic resistddicele currentg changes with
time in every switching cycle (figure 2). In CCMofe changes are not significant if
comparing with DC value of the current, but thep &@ad to significant changes in
value of static resistance.

To deal with those changes one can use the chasticteof a diode after
linearization, presented in fig 3b. In this case $fope represents the dynamic value
of parasitic conductance of a diode, which is leatnerable to small current
changes than a static value. The valgdsva representation of DC diode voltalye.
converter’'s model the /is represented by an independent voltage sourte wi
constant value in fig 4, where all other parasiggistances are included.

a) b)

| 4 | 4

E
A

v Vp Y

Fig. 3. Current-voltage characteristic of a diode: a) ;rdal model based on linear
approximation
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2. Models of BUCK converter with all parasitic resstances

To create a mathematical model of a converter meaeslculate it's transfer
function. In this paper two important transfer ftioos are considered. One of them
represent the response of output voltage to inpliage excitation and it is called
line-to-output transfer function (1). The secondnsfer function represent
dependency of output voltage on small-signal dyttecand it is called control-to-
output transfer function (2).

H, () = el® (1)
’ Vg (S) 8(s)=0
H (S) = VO_(S) (2)
i 0(8) |\, (s-0
where:

Hy(s) - transfer function line-to-output
Hq(s) - transfer function control-to-output
V(s) - small signal value of output voltage
6(s) - small signal value of duty ratio

DC-DC converters are switching circuits hence whaltulating the transfer
function it is necessary to use one of averagiertigues presented in [2] [4] [5]
[12]. All those techniques are based on averagimgeants and/or voltages over one
switching cycle. After averaging a linearizatiorkda place where all signals are
treated as a combination of a constant, and a sigaldl values as presented in (3).

X=X+ X(t) (3)

The linearization is followed by separation of 8reall signal values from the
constant values. The small signal values are wsedltulate the transfer functions
accordingly to (1), (2).

An implementation of diode model considering th@aiyic resistance R and
voltage offset ¥, into a BUCK converter consisting of real elemasatpresented in
figure 4
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Fig. 4. Non ideal BUCK converter consisting of ideal compots and their parasitic
resistances

Using one of averaging techniques based on separativariables the BUCK
converter transfer functions has been derived:
D,(1+sC
Hg(BUCK,CCM)(S) == a R) (4)
s°C, L+(C, R+ LG+t CR) ¢ GRt1

_ (Ve-1.(R—R)-\)(A+ SCR) (5)
Hd(BUCK,CCM)(S) T2
$C,L+(C,R+ LG+ CR) ¢ GR+1
where:
v, =PV +V,(1-D,) (6)
GR, +1
|L = DAVG +VD(1_ DA)G (7)
GR, +1
C, =C(@1+GR) ®
R =D,(R-R)+ R+ R ®)

The values ¥, Ve, Vp, I, and [} are constant values of output voltage, input
voltage, diode offset voltage, coil current andyduattio respectively. Equations (6)
— (7) have been derived after linearization andasen of the small signal values
from the constant values.

Accordingly to (4) the value of diode voltage off3&, in BUCK converter
doesn't influence the transfer functiog(s). It means that only change of static to
dynamic resistance affects this transfer functidriee equation (4) is not different
from the one presented in [5][14] except that hitaee value of B refers to the
dynamic resistance.
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3. Models of BOOST converter

Circuit of a BOOST converter considering all paiasiesistances and model of
a diode with dynamic resistance and voltage oftsptesented in figure 5

V
Ry L i Ip 2 Ro Dl iR
iT iC
R
T e[ ]
(1) 5L Jo
) T

Fig. 5. Circuit of a BOOST converter considering all p#tiegesistances and model of a
diode with dynamic resistance and voltage offset

Transfer functions related to the circuit preseritedigure 5 are presented in
(10) and (11):
H (s) = @+sCR)1- D) (10)
AOSTEMTT LG, + G R+ Glr CRI- R)+ GRr(1- By

(1+sCR)1- D) L(R- R)+ ¥+ v—@)
(1-D,) (11)

H =
oo cend TG+ (G B Y G CRA- D)+ GR(- D7
where for BOOST converter:

Ve W%@-D) g (12)
R, G+(1- D,)
| = VG _VD(l_ DA)G (13)

" RG+(- D)
Formulas related to£and R have been presented in (8) and (9).

4. Models of BUCK-BOOST converter

In figure 6 one can find a circuit of BUCK-BOOSTra@rter which was used
to derive transfer functions (14) and (15). Thecwir contains all parasitic
resistances and model of a diode considering dynegsistance and voltage offset.
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(D) ' I ol

L C_—

Fig. 6. Circuit of a BUCK-BOOST converter, including aksitic resistances and model
of a diode considering dynamic resistance and geltzfset

Small signal models related to the circuit in figrare presented in (14) and (15)

y i} (1+sCR)(1- D) D, (14)
9(BUCK-BOOST CCY ~ "2 LC,+ {C R+ LG+ CRI- Q)z)_'_ GR#+ (1- 92
(L+SCR)(1- m(—'f}&?w— L(R+ R)+ ¥+ vj (15

H a(suck-soost com = &2 LC,+ {C R+ LG+ CR(- Q)Z)+ GR+ (1- QZ

Constant values of output voltage and coil curcamt be calculated with (16) and
a7):

v, = Vs DA(l— DA)+VD(1— DA)2 (16)
GR -(1- D,y
— VDtV (1- DA)G (17)

‘" GR -(1- D)
As it was mentioned before, formulas related ca@d R have been presented
in (8) and (9).

5. Simulations of BUCK converter

In this chapter one can find simulations of a BUCGkhverter. Values of the
elements, used in following simulations, have belepsen to be in compliance with
values of real, measured elements. All those vdiage been presented in tab. 1.
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Table 1
Vg=bH V C=44,7uF DA=0,5
Rr=4 mQ Rc=35 M G=0,2 S
RD STAT=364 m L=23,5MH VD=O,8 \Y
Rp pyn=59 mQ *R =62 nQ

* Resistance Rincludes the value of a resistor used to mea$eredil current

5.1.  Comparison with other model

A large signal model considering diode voltage etffhias already been
presented in [12]. The model is presented in figire The differences in
nomenclature are explained in tab. 2.

vy (t) drip ¥ IS dv vy R.Z Vo

Fig. 7. Large signal model of a BUCK converter presente 2]

where:
r=Dryg+(1-D)R: +r, (18)
Table 2
Syf"bo' used Description sylfnqbu(;\llﬁlseené in
in[12] :
this paper
V| Input voltag: Vg
Ve Forward voltage of diode Vp
r ESR of a inductc R,
rc ESR of a capacitor R
Ios Roson resistance of a transistor R
Re Forward resistance of a dic Rp
R, Load resistanc Ro=1/G
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According to the model from figure 7 the line-tojowt and control-to-output
transfer functions are as follows:

@+sCR)D,
} g- (19
g(BUCK_CCM —1)( ) SZLCZ +s(C,R, +LG+CR.)+GR, +1
V; (1+sCR) (20)

H s)=
aceuck_com 3 (9 s’LC, +S(C,R, +LG+CR.)+GR, +1

The nomenclature of equations (19) and (20) has bkanged accordingly to
tab 2, so that they could be easily compared tatgans (4), (5). According to this,
only the control-to-output transfer function (28)different from that presented in
(5). To assess the differences a simulation has teee.

First simulation presented in figure 8 compares twodels in frequency
domain. The characteristic corresponds to a sitoatvhere duty ratio was
periodically changing, and the amplitude of theatgons was equal to 0,1. Dashed
curve was calculated based on model from figuré2, page 409] which will be
called model 1 from now on. The solid curve waswated according to equation
(5) which will be called model 2. All parametersedsfor the simulation are
presented in tab. 1.

-40 : : : -
10° 10* 10
Frequency (Hz)
0,
-501
Q
@
£ -100
-1501
103 10* 10°
Frequency (Hz)

Fig. 8. Bode characteristic of control-to-output transfenction of a BUCK converter:
dashed - model 1, solid — model 2.
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The simulation shows good consistence between thasenodels. Differences
between magnitudes are small for element valuesepted in tab. 1. But in some
cases (e.g. when the input voltage is relativelalnthe difference in magnitude
can be higher, which is presented in figure 9 whamly input voltage ¥ was
changed from 5V to 2V. All other parameters areghme as in tab. 1. If the input
voltage rises, the difference between magnitudes ¢go zero and the two models

are equivalent.

Vo/ 0 (dB)

103 10% 10
Frequency (Hz)
0_
50
Q
@
2100
[a
150!
103 10* 10°

Frequency (Hz)

Fig. 9. Control-to-output transfer function of a BUCK camter with \z=2V: dashed -
model 1, solid — model 2.

5.2. Comparison of models with various combinationof parasitic

resistances
The second simulation presented in the figure €rg¢o bode characteristic of
a control-to-output transfer function of a BUCK werter. This simulation shows

differences in models including various parasigisistances.
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o/ 0 (dB)
¥
o

-60*3 ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, S D S N S e -1 :
102 104 10

Frequency (Hz)

Phase

-150+ b—

103 10* 10
Frequency (Hz)

Fig. 10. Control-to-output transfer function of a BUCK camter: a) ideal converter; b)
parasitic resistances of coil and capacitor only) all parasitic resistances
and a dynamic resistance of a diode with voltageetif d) all parasitic resistances and a
static resistance of a diode

It can be seen from fig 10 that simulation of ideahverter (fig. 10a) differs
even from the model which does not include all afagitic resistances (fig.10b).
Moreover it can be seen that in this particulaecasplitudes of plots 'b' and 'c' are
similar, but of course it does not mean that threyadways going to be similar. Main
differences between those two models can be segmaise diagram. The plot in fig.
10d refers to a situation where static value ofddioesistance has been used.
Differences between models with static and dynaescstance of a diode are large
because of the differences between those resesamdich was mentioned at the
beginning of this paper.

Regardless differences between those two resistaticere is a much more
interesting feature. From phase chart in figureoh® can notice a big differences
between models which do, and do not include paagsistances of transistor and
diode. Those differences appear in higher freq@snaievertheless this simulation
shows that parasitic resistances of switches re®e tconsidered in the model of a
converter.
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Fig. 11. Output voltage response to step change of inpdagelby 1V according to model
including: a) static resistance, b) dynamic resisteof a diode

From the table 1 one can read that value of stesitstance of a diode is not
only a few times bigger than the value of dynan@sistance, but it is also the
biggest parasitic resistance in the whole circ@iiaaconverter. It means that any
change of this resistance will impact the charasties of a converter. This can be
seen in figure 11 where line-to-output (4) trangterction of BUCK converter was
used to simulate transient response for step chahgeput signal. This transfer
function is not different from the one presentedother papers [4][5]. The only
exception is the value of diode resistance. In #xMample first static and later
dynamic resistances have been used to calculateutherator and the denominator
of transfer function. The reader can see the diffee in amplitude, time of
oscillations and constant value of output voltage.

Conclusions

The extended models of two common transfer funstioha converter have
been presented. The models include additional geltsource referring to the
constant value of diode voltage, which appearsr dliteearization of diode
characteristic. Presented model of line-to-outpandfer function is equivalent with
model obtained with a different method [12]. Th#edence appears in the control-
to-output transfer function. Simulations show ttiffierences between those transfer
functions increase when the input voltage is ggtiwer. When the input voltage is
much higher than the offset voltage of a diodg then the differences can be
neglected. Moreover presented models show thanhthuence of the voltage offset
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is visible only with the control-to-output transfiemction. Nevertheless regarding
the simulations differences between using stattt dynamic resistance of a diode
are noticeable in all types of transfer functions.

Presented equations can be easily implementednatlhematical program such
as Scilab or Matlab. To the knowledge of the authlbrequations of transfer
functions presented in this work hadn't been prtesebefore and thus are original
extension of models presented in [4][5]. Moreovirngodels can be very easily
modified to use with value of static diode resist@arwhich makes them more
practical and universal.
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Abstract

Various models of DC-DC converters have been ptedein many references.
This paper provides extended version of a commanster functions (line-to-
output, control-to-output) of three most popular-DC converters BUCK, BOOST
and BUCK-BOOST. The extension includes all parasisistances and additional
voltage source created after linearization of dicl&racteristic.

Streszczenie

W dostpnej literaturze istnieje wiele modeli przetwormepkcia statego.
Modele te ranig sic migdzy innymi rodzajem uwzetinianych rezystancji
pasaytniczych. Niniejszy artykut zawiera modele przetmio napécia statego
BUCK, BOOST oraz BUCK-BOOST, wyprowadzone przy pamotechniki
separacji zmiennych. Modele te uwahhiajg zarbwno rezystancje pasonicze
wszystkich elementéw przetwornicy jak i dodatkogvédto napécia powstate po
linearyzacji charakterystyki diody.

Stowa kluczowe: BUCK, BOOST, BUCK-BOOST, rezystancje pagtmicze
W przetwornicach nagcia statego, modele matosygnatowe, przetwornicac¢oagp
statego
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Introduction

In personal computers, mobile phones, DSP systeensdmputational proces-
ses are performed, which are repeated with a peoattiding with the input data
arrival. These algorithms are represented by the ftav graphs (DFG). DFG is a
directed graph, whose nodes represent the operatatsarcs, or dataflows represent
the means for the data transmission. Among DFGsythehronous dataflow graphs
(SDFs) are very popular. In SDF each actor gereratel consumes a number of
variables, which is unchanged from cycle to cygl@].

The homogeneous SDFs, and multirate SDFs are glissined. In the multirate
SDF the number of variables, that are consumedgperated by a node in a single
cycle can be more than one. To simplify the analydi the multirate SDF it is
usually converted into equivalent uniform SDF [Zhe article deals only with
homogeneous SDFs. To get the optimal structuratisol it is necessary to find the
schedule of the algorithm execution in SDF. Thilarteals with a new scheduling
method based on spatial SDF, which provides the daarch for both effective
schedule and structure of the datapath.
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1. Scheduling for SDF

Consider an example of a test algorithm for cormguthe second order digital IR
filter, which implements the frequency responsecfiom [3]:

1+bz™* +dz™
H(z) =—————
(2 1+az'+cz*
It is computed due to the following equations
U=X-aU4-ClUz Y=U+bus+du 1)

wherex;, y; are the input and output data samples. These egsare computed by
SDF, shown in Fig.1. The nodes of multiplicatiodd@ion, input-output, delayed
variable are marked by “+”xX*, empty circle, and bold point, respectively. ot
arrow means the interiteration dependency, andaddd by a delay, marked by the
thick line.

Fig. 1. SDF of the second order IIR filter

The SDF scheduling is one of the steps of the d#ttegynthesis. The other steps are
resource selection, resource assignment, strudirgierg, control unit synthesis.
When SDF is mapped into the structure by the orma® rule, then a single
algorithm iteration is implemented fdr = 1 clock cycle. This schedule is
determined by the behavior of SDF, and the del&ylselogic circuits, in which the
graph nodes are mapped. But because of the gragthlef the critical path this
schedule is non-rational. In this example, the tlengf the critical path is
Tc=tu + 2ts, wherety, ta are multiplier, and adder delay, respectively.

The most popular scheduling methods for limitedoueses, and execution time
consider the acyclic SDF subgraph. These methodslist scheduling, force
directed scheduling [4]. The register allocatioreffectively implemented by the
Tseng heuristic, and by the left edge schedulitng dse of the cyclic interval graph
takes into account the cyclic nature of the SDB@tlgm [5]. The retiming methods,
and the graph folding methods simplify the SDF niiagp3,6].

Each step of the datapath synthesis is usuallyopegd independently, so as the
most of the methods reduces the possibility ofgliobal optimization. For example,
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the hardware cost optimization during the resosgdection is in contradiction with

the cycle time minimizing during the scheduling.I®e a method of the datapath
synthesis is proposed in which the steps of regosetection, operator scheduling,
and resource allocation are implemented in a sirsié® providing the more

effective optimization.

2. Spatial SDF and its schedule

In [7] the method of the datapath synthesis is ril@sd, in which SDF is presented
in the three-dimensional space in the form of gldis = (K, D, A), whereK is the
matrix of vectors-nodek;, which mean the operatoi,is matrix of vectors-edges
D;, performing the links between operatoAds the incidence matrix of SDF. In the
vectorK; = (k, s, ti)T the coordinatek;, s, t; correspond to the type of operator, the
processor unit (PU) number, and the clock cyclee SDF graph in such a
representation is called as spatial SDF.
Spatial SDF is splitted into the spatial configimatKss = (Ks, Ds, A), and event
configurationKgr = (K, Dt, A), which correspond to the datapath structure,itnd
schedule. By this splitting the vectdfs= (k, s, t)' are decomposed into vectors
Ks = (k,s)", corresponding to the PU coordinates, and ve#grst;, which mean
the execution time of the relevant operators inkRUThen the temporal component
Dy =t of the vectorD; is equal to the delay of transfer, or processihghe
relevant variable.
We can assume that the matdencodes some acceptable solution, since the matrix
D is calculated by the equation

D = KA (2)
The structural optimization consists in finding Isuc matrixK, which minimizes a
given quality criterion. It is possible to specidy matrix Do which provide the
minimum value offc. Then the vectork; are found from a relationship

K = DoAy ™, 3)
whereDy, is the matrix of vectors-noded, is the incidence matrix of the maximum
spanning tree for SDF. When looking for effectitistural solution, the following
relations have to be considered. Spatial SDF igl vdl the matrixK has no two
identical vectors, i.e.

OKK; (KizK;,iz j). (4)
The schedule with the period bfclock cycles is correct if the operators, which ar
mapped into the same PU, are performed in differgcies, i.e.

a Ki,Kj(ki:k",Szﬁ):)ti_ftijd L. (5)
Moreover, the next operator is executed no eati@n the previous one, i.e.

0D, #Dp; (t 2 0). (6)
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whereDy, is the vector of the interiterational dependeBgg= (k;, 5, -wL)', which
means a delay iw algorithm iterations. The operators of the sanpe tyhould be
mapped into PU of the same type, i.e.

KiKjOKpki=ki=p, $=§=0q), [Kq <L, ()
whereK,4is a set op-type vectors-operators, which are mapped ingttte PU of
p-th type (9 = 1,2, ..0°na). Consider the vectors-edgds;, including the
interiterational dependence vect@s;, which belong to theth graph cycle. Then
for it the following equation must be satisfied

]Zbu' D; = (0,0,0, (8)

whereb;; is an element of theth row of the cyclomatic matrix of SDF. In the
simplest case, each operator is executed in aesoygle. This is a natural situation
in designing at the RTL level. Complex operatons ba calculated for a few cycles.
However, when operating in the pipelined mode, ¢haesponding PU contains
stages, each of them has a single cycle delay.

Then the search for the schedule consists in ti@xfing. The vectord; O Dy are
assigned the coordinate= 1, i.e. the respective operators have the delaya of
single clock cycle. The matriKy is found from the equation (3). The remaining
elements of the matrik; are found from the equations (2), and (8). If fomg of
vectors the inequality (6) is not satisfied, thée toordinate; is increased for
certain vectorsD; 0 Dy, and the schedule search is repeated. The res(; of
coordinates are found from the conditions 4)8). In such a way the fastest
schedule is built, as each statement is executeal simgle clock cycle without
unnecessary delays. To minimize the searchingdordinated; in the vector®;, in

[8] the perfect maximum spanning tree of the SDBEpfbris proposed for the
synthesis process.

The resulting spatial SDF can be described by tHBWV language, so the pipelined
datapath description can be translated into the igael description by the proper
compiler-synthesizer [9].

3. Schedule search example

To estimate the method effectiveness consider ¢hedsile searching for SDF in
Fig.1. The perfect maximum spanning tree of the S®Bhown in Fig. 2. The
additional vectoDg connects the coordinate system origin with antranyi node in
order to provide the equation (3) consistency.
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Fig. 2. Perfect maximum spanning tree for SDF in Fig. 1

In this example the adder, and pipelined multipliave one, and two cycle delays,
respectively. The following delay matrix is arradgesing these delays:
123457 8 1112131516 B
Dor=(11122xx%1 1 1x%x0)-

wherexg,...,X; are unknown values, that depend on other vectoejirations (8),
whose number is equal to the number of edges nthmusumber of nodes in SDF.
That is, every graph cycle must have at least dge ®ith the variable delay. So we
get a system of four equations (8):

D2+D4+D6+D7:0,

D3+ Ds+Dg+Dyy—Ds—-D7=0,

D2+ Dg + D15+ Dg = D13=0,

Dig+Di1g+Dig=Dg— D13 = D15 = 0.
The solving of this system of equations gives tbleiton x; = 1; % = 4; X3 = 2;
X, = 7. The algorithm period df = 4 clock cycles is selected to get a single
multiplier unit. Due to (2) the matriKy is found:

12345781112131518 123456780910111213

Kr=A0(1112214111270=-(5765484067 89 10

The rest of the matriX elements is obtained according to the equation @k
should take into account that the number of nodisding in one line, which is
parallel to the axisx, approaches tb:
12233444332 2\4
K:[011223332211J.4
57654840678 9/10

A graphic representation of the constructed spd2E 8 shown in Fig.3. Fig. 4.
illustrates the structure of the corresponding tdigiilter. The small figures in it
mark the clock cycles, in which the respective Ipldkor inputs, and registers
accept the data.
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Fig. 3. Space SDF, which calculates equations (1)

One can see that this structure contains in fagisters, and five multiplexor inputs
less than the filter structure derived in [3], gbrg the same data throughput. The
critical path is minimized t@c.= maxtw/2, ta). Besides, it is derived using a set of
formal rules.

ouT !1

Fig. 4. Structure of the IIR filter

4. Conclusions

A method of the SDF scheduling is proposed, whidvides the formal design of

pipelined structures with high throughput and mized hardware volume. The

example of the IIR filter structure synthesis shdiat for small SDFs the exact
solution is possible. The experience of design ofercomplex projects like FFT

processors, DCT processors, multistaged IIR filfg@ showed that the method use
must be provided by a set of combinatorial optitiira steps. But the number of
these steps is rather small because the methoa $etsof limitations to the vectors
of the spatial SDF. The method can be used not folythe pipelined datapath

design, but for programming the parallel compugggtems.
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Summary

A method of the schedule searching is proposed;iwikibased on the properties of
the spatial SDF. The method is based on the SDFKegeptation in the
multidimensional space. The dimensions of this spe spatial coordinate of the
processing unit, time moment of the operator calowh, and operator type. During
the synthesis, the nodes are placed in the spacedaitg to a set of rules, providing
the minimum hardware volume for the given numbercldck cycles in the
algorithm period. The resulting spatial SDF is diésd by VHDL language and is
modeled and compiled using proper CAD tools. Théhoais successfully proven
by the synthesis of a set of FFT processors, ItB$§, and other pipelined datapaths
for FPGA.

Stowa kluczowe: graf zalencici informacyjnych (DFG), synchroniczny graf
zaleznosci informacyjnych(SDFs), macierz, projektowanie gdawej jednostki
przetwarzajce;.

Streszczenie

Zaproponowany sposéb poszukiwania opiegansi wigciwosciach przestrzennych
SDF. Metoda ta bazuje na SDF prezentacji w przastravielowymiarowe;.
Wymiarami danej przestrzenia swspohzdne jednostki przetwarzgej, czas
momentu obliczeniowego operatora oraz typ opesat®odczas syntezycaly sa
umieszczone W przestrzeni zgodnie z zestawem regakc minimalry
czestotliwos¢ pracy zegara systemowego podczas wykonywania yaigar
Powstaty przestrzenny SDF jest opisany przegk VHDL i jest modelowany
I skompilowany przy #yciu odpowiednich nagdlzi CAD. Ta metoda jest
pomyslnie sprawdzona przez syntezestawu procesorow FFT, filtrow IIR, oraz
innych potokowych jednostek przetwarggjch ptytki FPGA.
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Magnetoresistive properties of Ni/TiO2/Ti
and Ni/SiO2/Si structures: comparative analysis

Keywords: Ni/TiO,/Ti, Ni/SiO,/Si, magnetoresistance

1. Introduction

Development of new types of heterostructures based nanostructured
ferromagnetic metals and semiconductors is of atgfandamental and practical
importance because it enables one to hope fongb@nsion of the operating temperature
and frequency ranges of spintronic devices [1]. s€hstructures can be used in 2D
matrices for visualization of magnetic field dibtition, in information recording and
storage devices, highly sensitive magnetic senstts,

For creation of such structures a template-basedoaph can be used [2]. Porous
silicon and aluminum oxides, as well as titaniuroxdie nanotubes can be used as
templates. Silicon oxide based templates can belupesl using different methods
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(lithography, ion-track methods, electrochemicadlic.). Templates based on aluminum
and titanium oxides with vertical pores are createdst often by anodization of
corresponding metals.

Titanium dioxide belongs to wide band gap oxide isenductors (band gap energy
E;=3.1eV). It is under investigation for more thahykars as a photocatalyst, sensitive
element of gas sensors, photoanode in the dyegaadtum dot sensitized solar cells,
material for self-cleaning coatings and biomedaaplications [3,4]. At the same time,
magnetic and spintronic properties of Tiiased structures have been studied to a much
lesser extent.

Anodic nanotubes of titanium dioxide (TiQITS) are investigated relatively recently (last
15 years, [5,6]). Anodization of metallic titanium agqueous and non-aqueous solutions
containing fluoride ions with concentration 0.053d under DC voltage in the range from 1 to
150V enables one to obtain TIQT arrays with controllable inner and outer diaenetvall
thickness, height, density of location on the stgfeetc. [7]. For anodic TEONTs the
hexagonal ordered structure inherent to the aradiminum oxide films is expressed to
a much lesser extent. Other distinctions betwedd, and AbO; are related to TiO
semiconductor properties and pronounced dielepbdperties of AlOs. In particular, this
difference manifests itself in possibility of DCtoeadic deposition of metals on TiQITs,
as well as under UV illumination.

To date, magnetic and magnetotransport propertiethe nanoheterostructures
obtained by electrochemical deposition of metalsT@D, NTs have not been studied.
Therefore, a comparison of the properties of “feragnetic metal/semiconductor”
structures obtained using both i andTiO,/Ti templates is of a great scientific
interest.

2. Experimental

For preparation of Ni/SigSi structures, im thick SiQ layer was thermally grown
on the (100) surface of 4%cm phosphorous doped Cz Si wafer. Using standard
photolithography procedures, a set of windows veaméd in the oxide layer (Fig. 1).
Electrochemical deposition of Ni was carried oubtlgh these windows from 0.5 M
NiSO, + 0.5 M HBO; aqueous solution according to the method desciib@®]. Ti-Ni
contacts (1x5 mf) were evaporated onto Ni filled windows and thepper wires were
connected to them using ultrasonic soldering. Réanic contact was formed by Ti-Ni
evaporation with a preliminary donor doping.
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(@) (b)

Fig. 1. Optical photographs of 10x406nm2 window in SiO2 before aj
and after (b) Ni electrodeposition

Synthesis of the titanium dioxide nanotube arrayg.(E) was carried out according
to the procedure used in [9]. Metallic titanium tplavas anodized in a two-electrode
electrochemical cell with graphite counter electrad aqueous electrolyte containing
1 mol/l (NH,),SO,, 0.1 mol/l NHF and 0.2 mol/l KC,0,4 with pH 2.8 (corrected with
NaOH) under the electrode potential bias of 25 V2@ h at room temperature. The rate
of potential bias sweep from 0V to 25V at thetiati stage was 250 mV/s. After
anodization, the electrodes were immediately imegtrinto 1.2 mol/l (NH),SO,
solution for 24 hours, then rinsed with distilledter, air dried and finally heat treated at

Fig. 2. SEM image of TiQnanotube array formed on Ti substrate
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For electrical measurements on Ni/}fO structures, a front contact with diameter
of 2 mm was formed with a silver paste, whereasa contact (to Ti substrate) was
created using In ultrasonic soldering.

Measurements of electrical properties were camigdusing the two-probe method
in the 2 — 300 K temperature range and in magtiedids up to 8 T with a closed-cycle
measuring system produced by Cryogenic Ltd. (Lojd®he direction of both current

flow through an electrodeposited nickel and magngéld was normal to the sample
plane.

3. Results and Discussion

3.1. Ni/TiO2/Ti structures

Experiments have shown that current-voltage charatits of the Ni/TiQTi
structures are linear in the whole studied tempegatange (Fig. 3a), and their electrical
conductivity changes less than by 2 % passing gir@minimum when the temperature
is increasing (Fig. 3b).

1x10°F o
50| I=5"10"A
5x10F 1
< T=300K G
- Q
= (8]
5 Oor g 49
-5x10*+ <
48}
-1x10°+ @) 1 (b)
-0.06 -004 -0.02 0.00 002 004 0.06 1 10 100

Voltage, V Temperature, K

Fig. 3. Current-voltage characteristics at different terapges (a) and temperature
dependence of resistance (b) for Ni/TiO2/Ti struesu

The observed behavior of resistivity correspondslitatively to the case of highly
defective metal. Resistance decrease in the loydeature range is probably related to
electron weak localization phenomena, whereastagsis growth at higher temperatures
is determined by increase of electron scatteringpbonons. A slight (less than 2%)
variation of resistance with temperature pointstite fact that scattering on defects
remains the dominant mechanism of electron scagien the whole studied temperature
range.

The Ni/TiG/Ti structures demonstrate a positive magnetoessist which reaches a

few tenths of percent at 2K and decreases morutiyi with increase in the
temperature (Fig. 4).
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0.000

Relative magnetoresistance

Magnetic field, T

Fig. 4 Magnetoresistance of Ti/T¥Ni structure at X (1), 5K (2), 25K, 50K, 150K,
and 300K (3 - 6)

3.2. Ni/SiO2/Si structures

Current-voltage characteristics of the Ni/g® structures measured at different
temperatures in both presence and absence of nadiedd are given in Fig. 5. An
asymmetrical shape of |-V curves points to goodifygng properties of the Schottky
barrier formed between Ni and Si substrate.

In the whole studied temperature range the formié8i®,/Si structures demonstrate
a positive magnetoresistance, which increases roomatly when the temperature is
decreasing (Fig. 6).

5x107
4x107 F

3x107t

Current, A

2x107t

1x107+

-0.2 0.0 0.2 0.4
Voltage, V

Fig. 5. Current-voltage characteristics of Ni/SiO2/Si stuwes at 20 K (1,2) and 25K
(3,4) without (1,3) and with magnetic fieRl=8 T (2,4)
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Magnetoresistance of Ni/Sisi structure at 2K (a) and 300 K (b) and different bias

As is seen from Figures 4 and 6, magnetoresistahtiee Ni/SiQ/Si structures is
much higher in comparison with Ni/T§Ji ones indicating that the main contribution to
the observed magnetoresistive properties is giweth® silicon substrate. The square-
low dependence of magnetoresistance on magndticnfi@y point to its Lorentz nature.

Resume

Ni/TiO,/Ti and Ni/SiQ/Si structures have been prepared using electrackém
deposition of Ni on TiQ nanotubes and windows in SiQayer, respectively.
Magnetoresistance of these structures was measegzhding on the temperature and
magnetic field. The performed experiments have shdkat the maximal value of
magnetoresistance is achieved in the case of NilSiQtructures and reaches about

60 % at room temperature in magnetic field 8 T.
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Abstract

Magnetoresistive properties of Ni/TiDi and Ni/SiQ/Si structures obtained using
template-based approach have been examined ieiigetature range from 2 to 300 K.
It was established that the main contribution miteerved magnetoresistance is given by
the silicon substrate, whereas influence of Niagligible small.

Streszczenie

Wiasciwosci magnetyczne struktuNi/TiO,/Ti oraz Ni/SiO,/Si otrzymanych
z zastosowaniem tzw. ,podeja szablonowego” zostaly zbadane w zakresie
temperatur od 2 do 300 K. Ustalonae gtowny wkiad do obserwowanej
magnetorezystancji jest rezultatem wpltywu padi&rzemowego , podczas gdy
wptyw Ni jest znikome maly.

Stowa kluczowe:StrukturyNi/TiO,/Ti oraz Ni/SiQ/Si, magnetorezystancja
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1. Introduction

Perovskite oxides of transitiometal ions are of particular interest due to
unusual magnetic and transport properties. Cobgltf RCoQ systems (R — rare
earth ions) have attracted special attention becatiadditional degree of freedom
provided by different spin configurations. The mksbwn member of this family
LaCoG; has been intensively studied for more than sbades [1-6].

Comparable influence of the intra-atomic Hund'’s hexwe energy and the
crystal field splitting causes a flexibility in spstates of C8 ions in LaCoQ There
are three possible spin states of the cobalt iditts 3¢® configurations - low-spin
state withS=0, an intermediate-spin state w1 and a high-spin state wi=2

Besides the extra degree of freedom caused by stgie- flexibility, the
substituted cobaltites ;RA,CoO; (A — alkali earth ions) have attracted great
attention due to other phenomena i.e. a competibietween ferromagnetism,
antiferromagnetism and cluster-glass ground staget magnetoresistance as well
as phase separation [1-7]. The origin of the feegnetism in the metallic cobaltites
remains the subject of discussions for a long time.

It is considered than ferromagnetic coupling betweebalt ions being in 3+
and 4+ oxidation states is coused by double exaharigraction [8]. However some
compounds having only homovalent Co ions like Sr¢;&dFeC0,0; and LaCe.
«NiyO; show metallic behavior and ferromagnetism [9-1Rpitaxially strained
LaCoQ thin films also exhibit long-range ferromagneticer below 85 K [13].
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The available studies do not definitely solve thsue of the origin of magnetic
interactions in cobaltites.

The substitution of Co ions can modify the magnetidering and facilitate
understanding the origin of the ferromagnetic stetewell as estimating the spin
state of the Co ions. The effect of the substitutad Co ions by Cr ones in
Lay sBay sC0,.«Cr, O3 system has been studied in Ref. [14] where arease of the
Curie point from 189 K (x = 0) up to 205 K (x = DHas been reported. The change
in the Curie point has been attributed to the dewdbichange interactions between
cobalt and chromium ions. In the actual study waeate contrary effect caused by a
substitution of cobalt ions by Cr, Fe ones iR 451, sCoy sMe, ;03 system.

2. Experimental procedures

LagsShhsCogMey 03 (Me = Cr, Fe)ceramics and the parent compound
LaysSr sCo0; were prepared by solid state reaction. High puoxydes LaOs,
Co0,, Cr0s, FeO; and carbonate SrGQvere taken in stoichiometric ratio and
thoroughly mixed in planetary mill Retsch-PM100e timixture were annealed in air
at 1270 K for 10 h. After regrinding, the sample®rev annealed in air at
1470 — 1600 K for 10 h and slowly cooled at a mté5 C/h. Step-scanned powder
X-ray diffraction data were recorded at room terapge using DRON-3M
diffractometer with CWK, radiation. The diffraction data were analysed hg t
Rietveld method using the Full Prof software paekdthe structural data testified a
formation of the single phase compounds with pekibedike structure. The
magnetic and transport properties of the samples weestigated using PPMS set-
up (Cryogenic Ltd) in magnetic fields up to 14 Tdatemperature range of
5-320 K. Resistivity measurements were carrietl .@ing standard four-probe
technique.

3. Experimental results

The results of X-ray diffraction measurements iatkcthat all studied samples
are characterized by single phase rhombohedraVgidte structure (space group R-
3c). The estimated structure of the parent compdwgeSr, sCoO;is in agreement
with that declared in the earlier reports [15]. Téteemical substitution by cobalt
ions does not lead to significant modification loé wnit cell parameters particularly
the bond angle Co — O — Co and the bond length QoHerein, the lattice degree
of freedom can be ignored while considering the me¢éig and electrical transport
behavior for different Cr and Fe doped samples.

Figure 1 shows the magnetization as a functioneofperature measured for
parent compound and §5r0sCoygMey O3 (Me = Cr, Fe) solid solutions in
magnetic field of 0.01 T. The kg5, sCoO; compound undergoes a paramagnetic to
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ferromagnetic state transition at ®f 248 K. Chemical substitution leads to notable
decrease of the Curie point. Less pronounced deeiahe Curie point is observed
for LagsShsCogFey O3 compound (€= 215K) while drastic reduction of the
ferromagnetic state is detected iny k2 sC0oy ¢Cro 203 compound (inflection of the
magnetization curve is observed at T = 60 K).

9}

(o]
T

M (emu/g)

300

Fig. 1. Field-cooled magnetization of the g5 sCo0; (1) and LgsSrsCaysMey 05
compounds (Me = Cr (2), Fe (3)) recorded in magnigtid of 0.01 T

The magnetic hysteresis loops measured at 30 K Zfigell correlate with the
temperature dependencies of magnetization gidra:CoysMey 05 (Me = Cr, Fe)
solid solutions. The initial cobaltite and Fe-dopeompound have very close
spontaneous magnetization aroundig2 per formula unit. The spontaneous
magnetization for the chromium doped compositiomigh lower and 0.4fs per
formula unit. The magnetization curves of the dopethpounds are not saturated
even in the magnetic fields up to 14 T thus indigathe presence of clusters with
negative magnetic interactions.
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B(M

Fig. 2. Magnetic hysteresis loops of thels8r sCagMey 03 compounds (Me = Cr, Fe)
obtained at T=10 K

Figure 3 shows the temperature dependencies oédigivity of Lg sSrsCo0,
and La sSrsCay 4Cro. 203 compounds obtained in zero field and in magnegiddi of
13 — 14 T. The initial compound has metallic-tymenperature dependence of
resistivity while the value of resistivity is quitew (1-2*10* Ohm*cm). The change
in the slope of the resistivity curve is observedmthe Curie temperature though
the dependence remains to be metallic-type. Deereagesistivity is probably
caused by reduced spin-disorder scattering in thgnetically active phase. It is
seen that substitution of the cobalt ions by chemmbnes leads to drastic changes
of magnetic and transport properties of the compgaumd the resistivity dependence
of the La sSr, sC0y sCro /05 testifies semiconductor-type behavior.
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Fig. 3. Temperature dependencies of resistivity of the fmysSrsCoG; (a) and
Lag sSrysC0y sCro.203 (b) compounds measured in zero-field and in magrfiid
of 13-14 T.



Magnetic and magnetotransport properties 0 3t C0y gMey 03 ... 73

Figure 4 shows the field dependence of magnetdaesis for
Lag sSr sCop ¢Cro 03 compound calculated in accordance with the foligafiormula
MR%=[R(H)-R(0)]/R(0)*100% where R(H) is the resiaty in magnetic field. One
can see that maximal magnetoresistance is at Impdgatures. It should be noted
that even in the large magnetic fields there isemalency to the saturation.

-10+

-20F

MR (%)

-30F

A0 J

B (M)

Fig. 4. Magnetoresistance dependencies of thesEg sCoy ¢Cry 03 compounds measured
at different temperatures

Moreover, a large magnetic hysteresis is observedoa temperature.
Magnetoresistance and magnetic hysteresis strodgbrease with temperature
growth. We suppose the large negative magnetosesistat low temperatures
(where intermediate spin state is destabilizedisisociated with antiferromagnet—
ferromagnet transition induced in antiferromanetigsters by external magnetic
field. This suggestion is in agreement with the neségresistance results published
in the earlier works [15, 16]. According to Ref6]Xhe antiferromagnetic phase in
the perovskite-like cobaltites is characterizedsignificantly larger resistivity than
that attributed to the ferromagnetic one. Appayerithie ferromagnetic and
antiferromagnetic phases contain cobalt ions ifediht spin states [15, 16].

The ferromagnetic character of coupling between &ad cobalt ions (Figs. 1
and 2) is most probably caused by specific eledtrstate of these ions. Mossbauer
spectroscopy and magnetization  measurements  pedformon  the
Lag sSl.:Ce75 F&.0200; compound [17] have testified that iron ions arerfally
in 4+ valent state with high-spin configuration.c8uelectronic configuration is
associated with metallic conductivity and assumesigl delocalization of these
electrons, e.g. SrgCo0; compounds with x > 0.3 are metallic ferromagneth w
Curie point above room temperature [11]. The smatlferromagnetic component
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(Fig. 1 and 2) is most probably associated witfi*-Eariched clusters while the
superexchange interactions between *Coand F& ions are strongly

antiferromagnetic [18]. The magnetization and thei€ point of chromium doped
sample are minimal among the considered compouRis.(1 and 2). This is

probably caused by strong antiferromagnetic cogploetween chromium and
cobalt ions. The antiferromagnetic type of the ratdons between chromium and
cobalt ions points on the dominance of superexahantgractions as the double
exchange interaction lead to ferromagnetic coupling

4. Summary

Magnetic and magnetotransport properties of ;58 sCa gMey 03 (Me = Cr,
Fe) perovskite-like cobaltites with stoichiometdempositions were studied. It is
shown that the substitution with Fe ions does raingly affect spontaneous
magnetization and the Curie point. In contrast,oofium substitution leads to
dramatic decrease of magnetization, Curie point atwngly modifies the
temperature dependence of magnetization. The magheh data are discussed
assuming positive magnetic interactions betweera@b Fe ions, while magnetic
interactions between Co and Cr are considered twepative. Substitution of Co by
Cr ions strongly increases magnetoresistance atdowperature and causes metal-
insulator transition. Drastic increase of magnetistance seems to be caused by
antiferromagnet-ferromagnet transition induced thgrg) magnetic field.
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Abstract

Magnetic and magnetotransport properties ofs8& sCoygMey,0; (Me = Cr,
Fe) stoichiometric cobaltites has been investigatetiagnetic fields up to 14 T. It
is shown that doping with Fe ions changes spontanetagnetization only slightly
herewith the Curie point significantly decreasebe Tchromium doping leads to
dramatic decrease of magnetization and the Curiet @md a strong increase in
magnetoresistance at low temperature. The obtanesdlts indicate that the
magnetic interactions between Co and Fe are pesitivereas those between Co
and Cr ions are negative. Enhancement of magnettanese is attributed to the
magnetic field induced transition from antiferromatic order to ferromagnetic one.

Streszczenie

Wiasciwosci  magnetyczne i magnetotransportowe  stoichiometrych
kobaltytbw zbadano w polach magnetycznych do 14Tstaldno, ze
domieszkowanie przez jony Fe zmienia namagnesovegaistaniczne bardzo stabo
w tym czasie jak punkt Curie olmai se znaczaco. Domieszkowanie przez atomy
chromu powoduje dramatyczne zmniejszenie namagrasaw obnienie punktu
Curie i mocny wzrost magneto rezystancji w niskteimperaturach. Otrzymane
rezultaty wskazuj oddziatywanie magnetyczne pamuity Co i Fe jest pozytywne
w tym czasie jak poradzy Co a Cr jest negatywne.

Wzmocnienie magnetorezystancji przypisano do polagmatycznego
indukowanego przégiem z antyferromagnetycznego uktadu do
ferromagnetycznego.

Stowa  kluczowe: Oddzialywania  magnetyczne; = namagnesowanie;
magnetorezystancja; przeje metal-izolator
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1. Wstep

W wielu aplikacjach, gdzie pojawiac¢spotrzeba akwizycji i przetwarzania
danych z sensoréw wykorzystuje giotowe systemy pomiarowe. §20 systemy te
opieraj si¢ na kartach pomiarowych dostosowanych bémanio do potrzeb danej
aplikacji. Firmy takie jak National Instruments dwantech wyspecjalizowaly ¢si
tworzeniu systeméw kontrolno-pomiarowych, dostagegza uzytkownikom
niezlednych narzdzi do akwizycji danych z pomiaréw.aSo dedykowane karty
pomiarowe, ktére umdiwiaja budowanie zaawansowanych systeméw kontrolno-
pomiarowych, przy wykorzystanigrodowiska programistycznego, np. LabView
firmy National Instruments.

Wymienione komercyjne systemy pomiarowe nie o tanich, wgc cz$¢
uzytkownikow, jest zmuszona do poszukiwania alterwatych rozwjzan,
spetniajcych ich oczekiwania nie nadwymjac przy tym ich budetu.
Uzytkownicy dysponujcy wiedz z zakresu elektroniki i programowania, radz
sobie wykorzystujc jako systemy akwizycji danych mikrokontrolery ogyzez
odpowiednie ich oprogramowanie manozliwos¢ wykorzystania ich w systemie
pomiarowym. W przypadku zytkownikdéw, nie posiadagych wiedzy z zakresu
prototypowania ukfadow elektronicznych, zmuszegi @ni do poszukiwania
alternatywnych — prostszych roz@an, spetniggcych ich oczekiwania.

Jednym z takich rozwkan moze by proponowany system pomiarowy oparty
na bazie platformy Arduino.
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2. Opis platformy Arduino

Arduino stanowi platform programistycza dla systemoéw wbudowanych, ktéra
zostata oparta na projekcie Open Hardware. Gtowoglem projektu Arduino jest
przygotowanie narxlzi ogolnodosfpnych, tanich i prostych w zyciu dla
hobbystow chgcych realizowé projekty programistyczno-spgitowe. Rodzina
modutdéw bazowych Arduino jest obecnie bardzaaduto od uytkownika zaley
czy decyduje si na wersg minimalistyczm np. Arduino Nano, czy bardziej
rozbudowan np. Arduino Mega [1,2].

2.1.  Opis ptytki uruchomieniowej

Plytka Arduino Uno rev.3 jest uktadem najbardzigjpplarnym z rodziny
Arduino. Znajduje s na niej mikrokontroler ATmega328, ktory zawiera 14
cyfrowych wegé/wyjsé, gdzie 6 mana take wykorzystéd jako wegcia PWM (ang.
Pulse Width Modulation) oraz 6 analogowych §ep zakresie pomiarowym od
0 do 5V i pracujcychz rozdzielczéria 10 bitdw. Sygnat zegarowy z rezonatora
umazliwia prag; ukladu z cgstotliwoscia 16 MHz.Uktad posiada 32 kB pagoi
programu Flash oraz 2kB pagui operacyjnej SRAM. Komunikacja z komputerem
oraz zasilanie ptytki Arduino jest mlowe poprzez port USB [4].

[
-
"

¥l bl o
B WWW ., ARDUIND,CC — MADE IN ITALY

Rys. 1. Plytka Arduino Uno Rev3 zrodto:[4]
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2.2.  Oprogramowanie Arduino IDE

Zintegrowaniesrodowisko programistyczne Arduino (Arduino SoftwdRE)
(Rys.2.) zawiera prosty edytor tekstowy do wpisyi@dmdu programu, okna gdzie
wyswietlane § komunikaty z kompilatora oraz monitora portu sgeseego, ktory
pozwala na odczyt danych wysytanych z Arduino nd greregowy.

Istotnym aspektem dla programowania na Arduigdiblioteki dedykowane
dla urzdzen peryferyjnych (klawiatury, wdwietlacze etc.), czujnikow oraz
urzadzeh wykonawczych (np. silniki). Na stronach interneyoWw znajduj Sie
biblioteki, ktére za darmo nina pobrg, a nasfpnie zaimplementowado swojego
projektu. W przypadku braku nieginej biblioteki, oprogramowanie IDE pozwala
na stworzenie autorskiej na potrzeby wtasnego ktoji].

o) sketch nov03a | Arduino 1.6.5 x

File Edit Sketch Tools Help
r Ba 3

sketch_novD3a

|-:;:; setup() {

// put your setup code here, To run once:

Rys. 2. Widok aplikacji Arduino IDE- zrodto: [opracowanie wtasne]

2.3.  Wsparciesrodowiska Matlab dla platformy Arduino

Program Matlab wspiera platfoenfArduino poprzez pakiet gotowych nezi
do zainstalowania, ktore urdaviajg polaczenie pomidzy Matlabem, a modutem
Arduino za pomog komunikacji szeregowej wykorzystge] port USB.
Zarzdzanie modutem me odbyw& sie przy wykorzystaniu podstawowego
pakietu Matlab, lub przy pomocy Simulink-a, gdziemy maliwos¢ tworzenia
modeli symulacyjnych przy pomocy interfejsu grafiego.
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Wspomniane nagrizia pozwala na odczytywanie danych z analogowych
I cyfrowych czujnikow podjczonych do dedykowanych wiéjna ptytce Arduino,
kontrolowanie urgdzen wykonawczych z wykorzystaniem wgyj cyfrowych oraz
PWM, dostp do uradzenr peryferyjnych i czujnikbw wykorzystggych protokdt
1°C i SPI [3,5].

3. Opis systemu pomiarowego

W systemie bazggym na karcie pomiarowej firmy National Instruments
(Rys. 3.), jako czujnik temperatury wykorzystanaystancyja sond@ temperatury
PT100, kag pomiarows NI92170oraz komputer z zainstalowanyirodowiskiem
LabView. Dane pomiarowe byly zbierane zstotliwoscia 1Hz[8].

Czujnik

NI9217 ; Dane
temperatury Labview

pomiarowe

Rys. 3. System pomiarowy bazagy na rozwjzaniu National Instruments
- zrédto: [opracowanie wiasne]

W systemie pomiarowym bazgym na platformie Arduino (Rys. 4.), jako
czujnik temperatury wykorzystano uktad scalony LM8Bny National Semi-
conductor, gdzie nagtie wyjsciowe jest wprost proporcjonalne do temperatury
w stopniach Celsjusza.

Czujnik
temperatury

Arduino Matlab Dane
pomiarowe

Rys. 4. System pomiarowy bazagy na Arduino- zrédto: [opracowanie wtasne]

Zgodnie z naf katalogowy[7], wspotczynnik przetwarzania dla czujnika wynosi
10mVFPC, a wkc np. dla temperatury 80 napécie wyjsciowe z czujnika kdzie
rowne 0,5V. Schemat pmizer czujnika z plytly bazow zostat pokazany na Rys. 5.
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----------
----------

fritzing

Rys. 5. Schemat paiczenia  czujnika temperatury z  modutem  Arduino
- zrédto: [opracowanie wtasne z wykorzystaniem progrdfritzing]

Program do odczytywania ngpia z czujnika temperatury w wyznaczonych
chwilach czasu, tj. co jedrsekung@ wysytazadanie do Arduino o podanie napia
z portu, do ktérego jest pegizony czujnik, a nagpnie zapisuje w przestrzeni
roboczej Matlaba wraz z informaap czasie w ktérym prébka zostata zebrana. Kod
programu do akwizycji danych zostat napisany w ikeplv sSrodowisku Matlab.

W zwigzku z tym,ze w systemie pomiarowym powstajiewielkie opd@nienia
zwigzane z wystaniemadania poprzez port USB i odebraniem danych, sysaém
nie sprawdzi §i w zastosowaniach, gdzie wymagana jestadwezstotliwosé
probkowania. Z przeprowadzonych badavynika, ze op&nienie zwjzane
z odczytem wartici waha st w granicach 30ms, co w przypadku opisywanego
systemu do monitorowania temperatury nie wptywaatyggnie na proces akwizycji
danych.

4. Wyniki pomiarow

Proces, w ktorym byly wykorzystywane systemy pooua, dotyczyt
podgrzewania wody w zbiorniku wodnym z grzaptelektrycza. Danymi
pomiarowymi, byly temperatura wody w funkcji czasstanowisko pomiarowe
zostalo zestawione zgodnie z Rys. 6. Wykorzystatadaniu czujniki temperatury
zostaly umieszczone wewtnz zbiornika wodnego. Wed podgrzewano od
temperatury pocgkowej tj. 16,5°C do temperatury wrzenia wody.
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- dane o warto$¢ mierzona
L < >
 Gm— M35
Matlab Arduino UNO :
Atmega328
I
— ogrzewanie wody
dane wartos¢ mierzona
Akwizycja danych
LabView Karta pomiarowa

NI 9712

Rys. 6. Schemat stanowiska pomiarowegarodio: [opracowanie wtasne]

Caly proces byt na bigco monitorowany jednocgeie przez oba systemy
pomiarowe. Rysunek 7 zawiera wyniki pomiarow z dwégstemow pomiarowych.

Jak ma@na zauway¢, dane otrzymane z obu systemayzbiezne. Niewielkie
odchylki wartdci temperatury @& zwigzane z czukcia czujnikdw, ich
nieliniowascia i bezwtadnécia cieplrg.
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— Tor pomiarowy Arduino | : :
100 o, . TOF pomiarow | abbianali ot imr e ey
5 80F ................. ........ ................. .................
% BOL ............... ................. .................
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M0 ................. ................. .................
0 ; i i ; i
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Czas [5]
Rys.7. Poréwnanie wynikéw z dwoch systemow pomiarowych

- zrédto: [opracowanie wtasne]
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5. Posumowanie

Zaprezentowany system pomiarowy na bazie platforArgduino stanowi
ciekawg alternatyw dla komercyjnych systemow pomiarowych. Z uwagi na
popularnd¢ srodowiska do oblicze naukowych Matlab na uczelniach aggych
wsérod studentdéw oraz bige pod uwag prostot implementacji sprtowej, system
taki maze mig¢ zastosowanie w wielu aplikacjach niewymagggch wysokiej
czestotliwosci probkowania sygnatu mierzonego. Wykorzystywane systemie
pomiarowym Arduino oprogramowanie Matlab, nie jéshie dla przeeinego
uzytkownika, jednak jest tgrodowisko dosfpne dla studentow w niemal idej
uczelni. Aby wykluczy koszt tywanego oprogramowania, program Matlabzeo
by¢ z powodzeniem zagiiony darmowym oprogramowaniem Scilab, ktore jest
takze rozbudowanym srodowiskiem do oblicze naukowych, wspieragym
platforme Arduino. Wowczas koszt realizacji systemu pomiage; sprowadza i
jedynie do zakupu wybranej wersji modutu Arduin@drobiny pracy zwgzanej
z napisaniem programu do akwizycji danych.
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Abstract

The article presents a data acquisition and meamne system based on
Arduino. It includes a design and implementatiorsdah on prototype module
Arduino Uno rev 3, which is supported by Matlab &mientific and engineering
calculation.

Second part of the article is dedicated to comparef mentioned system with
a commercial solution based on National Instrumédrasdware and it presents
advantages and disadvantages of both solutions.

Streszczenie

Artykut przedstawia budogvsystemu pomiarowego do akwizycji danych, na
bazie platformy Arduino i zawiera realizacjprzyktadowego rozwiania
konstrukcyjnego i programowego opartego na modudéofypowym Arduino Uno
rev.3, wspotpracypego zesrodowiskiem do oblicze naukowych i igynierskich
Matlab.

W pracy poréwnano wyniki pomiarowe z przykladowggocesu grzewczego
dla proponowanego systemu akwizycji danych na bAz@uino i komercyjnego
systemu pomiarowego na bazie karty i oprogramowgmey National Instruments
oraz przedstawiono ich wady i zalety.
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Algorytm i implementacja protokotu komunikacyjnego
MODBUS w srodowisku sterownika PLC firmy IDEC
oraz jezyku programowania C#
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1. Wstep

W przemyle oraz wzyciu codziennym coraz wtej uradzer komunikug sie
ze soly w celu uzyskania dodatkowych informacji o swoiniatimiu lub uzyskania
kolejnych polecé do wykonania. W automatyce przemystowej istniejeslev
standardow komunikacji ale jednym z najstarszyehjczsciej implementowanych
jest MODBUS [1], ktéry posiada dwie najpopularnigjs wersje dla portu
szeregowego MODBUS RTU oraz dla sieci Ethernet MOBSB CP.

Przedstawiony w artykule projekt dotyczy ista@ggo rozwazania protokotu
komunikacyjnego MODBUS RTU zaimplementowanego wastaiku PLC firmy
IDEC [2]. Prezentowana praca porusza temat redilieagci algorytmu do budowy
zapytania oraz analizy odpowiedzi uzyskanej odbsteika PLC firmy IDEC, przy
uzyciu jezyka programowania C# [3]. Zapotrzebowanie nazeyywymieniony
algorytm pojawito sj w trakcie realizacji projektu aplikacji do harmgmamowania
procesu azotowania w piecu firmy REMIX znaglym sk w Instytucie
Technologii Eksploatacji - PIB w Radomiu. AplikacjgRys. 1) wymagata
umazliwienia pobhczenia ze sterownikiem PLC w celu nadzorowania gsoc
azotowania oraz akwizycji danych procesowych uzyakiych w jego trakcie.

W kolejnych punktach okéono podstawowe warunki i zatenia odnénie
algorytmu dla takiego systemu.
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]
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Rys. 1. Interfejs uytkownika aplikacji do harmonogramowania procesota&ania

2. Gtéwne zaldenia i zastosowanie

W istniegcym systemie automatyki stegaym prag pieca do azotowania firmy
REMIX zostat zaimplementowany protokét komunika@fODBUS RTU. Dlatego
oczywistym wyborem okazato ¢si opracowanie algorytmu oraz kodu
umazliwiajagcego wykonanie aplikacji do wygenerowania harmoaogr oraz
przestanie wszystkich informacji nieginych do sterownika z jego zastosowaniem.

05h | ** *% | 30k | 52k | ** ok o "o k| omk | ook | sk | wk | gph

(1) (2) (3) | (4)  (5) (6) @) (8) (9)
1 | Znak kontrolny komunikacji | 1 bajt ENQ (05h) Zapytanie
2 | Numer urzadzenia 2 bajty 00-1F Urzgdzenie od 0do 31
FF Wzystkie urzadzenia
3 | Kontynuacja 1 bajt 30h Brak kontynuacji
4 | Komenda - odczyt 1 bajt 52h Odczyt danych
5  Typdanych 1bajt 44h Dla naszego przykiadu odczyt z
rejestrow danych
6 | Numer operandu | 4bajty Np. 0000-1999 |
7 | Dlugosc danych 2 bajty 00- FCh FOh - 240 wartos¢ maksymalna
8 | BCC 2 bajty 00-7Fh Suma kontrolna
9 | Terminator 1 bajt 0Dh Zakonczenie wiadomosci

Rys. 2. Ramka protokotu komunikacyjnego MODBUS
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MODBUS RTU jest najogciej wywanym protokotem w komunikacji
szeregowej. Wszystkie informacje przesytagevspostaci ramek, ktére budowane
s3 na podstawie schematu (Rys. 2). zZaeliem jest mgiwos¢ przesylania
zapytania i odbierania odpowiedzi ze sterownikaetym zastosowaniu protokotu
przy pomocy opracowanego algorytmu orazméjszego kodu w C#.

3. Algorytm komunikaciji

Do zada algorytmu oraz opracowanego kod C# malesprawdzenie
poprawné¢ uruchomienia interfejsuzytkownika oraz konfiguracji pgtzenia za
pomog@ portu szeregowego COM. Neghie w odpowiedniej kolejriai wystanie
zapytania do sterownika o parametry procesu orantialn ich koreke.

3.1.  Faza pocatkowa

Uruchomienie aplikacji i wywotanie fazy pagkowej algorytmu sprawdza
poprawng¢ wyswietlenia interfejsu gzytkownika, konfiguracji portu szeregowego
COM.

e

START

i

Uruchomienie
oprogramowania

Sprawdzenie
zaleznosci

PRAWIDtOWE NIEPRAWDILtOWE

Wykryto
nieprawidfowosci w
instalacji
oprogramowania

|

Kontakt z
Administratorem

Uruchomienie
Interfejsu
uzytkownika

I 2

( KONIEC )
\

Rys. 3. Sprawdzenie uruchomienia interfejstytkownika
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Podtaczy¢ przewod
komunikacyjny

Potaczono
port COM

Podtaczenie
rzewodu
4 TAK 5

Uruchomi¢ proces wymiany
danych Konfiguracja
portu COM

NIE:

A

—

Poprawic¢
konfiguracje portu
com

\ 4

Kontakt z
Administratorem

\ 4

\ KONIEC )

Rys. 4. Sprawdzenie poprawgci konfiguracji portu szeregowego.

Funkcja umaliwiajagca nawizanie podczenia ze sterownikiem PLC zostata
przedstawiona na listingu 1. Do prawidlowego dzitawymaga przekazania
parametrow konfiguracyjnych pracy portu szeregowdgOM umieszczonych
w tablicy o nazwie "comParams".
W tablicy "comParams" znajdugie tu nas¢pujace informacje:

* numer portu COM,

* predkas¢ transmisji,

* bit parzystdci,

* ilo$¢ bitow informaciji,

¢ ilos¢ bitow stopu,

* op&nienie odbioru.
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public void connect( string[] comParams)

try

{
var _withl = serialportl;
_withl.PortName = comParams|[0];
_withl.BaudRate = Convert.Tolnt32(comParams|1]);
_withl.Parity = (Parity)Enum.Parse(typeof(Parity), comParams[3] );
_with1.DataBits = Convert.Tolnt32(comParams|[2]);
_with1.StopBits = (StopBits)Enum.Parse(typeof(StopBits), comParams[4]);
_withl.Handshake = Handshake.None;
_withl.RtsEnable = false;
_with1l.ReceivedBytesThreshold = Convert.Tolnt32(comParams[5]);
this._threshold = _with1.ReceivedBytesThreshold;
_withl.ReadTimeout = 5000;
_withl.ReadBufferSize = 4096;
_withl.WriteBufferSize = 2048;
_with1.Encoding = System.Text.Encoding.ASCII;
this._receiveDelay = Convert.Tolnt32(comParams[6]);
serialport1.0Open();

catch (IOException ex)

{

showmessage(ex.Message + " ComOpen |0");

catch (Exception ex)

{

showmessage(ex.Message + " ComOpen EX");

}
finally

isconnected = serialport1.IsOpen;
if (connection != null)

connection(isconnected);
}
}
}

Listing 1. Zaproponowania funkcja pgazenia ze sterownikiem za pomocportu
szeregowego COM

3.2.  Wymiana danych

Po uzyskaniu patzenia ze sterownikiem PLC oraz poprawnymswigtleniu
interfejsu uytkownika kolejnym etapem jest wymiana danych. Aégo dokoné
naley zbudow& odpowiednio ramk z zapytaniem MODBUS zgodnie ze
schematem (Rys.2). Oprécz wdmia danych w odpowiedniej kolejgod nalezy
przed wystaniem zapytania do sterownika dokok#ku konwersji powstatej
komendy. Cal& zapytania naley rozbi na poszczegllne cyfry, neghie
zamient je na kody ASCII a na kKmu wszystkie cyfry po zamienianie ponownie
ztozy¢ w komend, ktora przesytamy do sterownika. Na rysunku 5 przedsiawi
przykladowe zapytanie.

Po weryfikacji poprawnai komendy oraz sumy kontrolnej odsytana jest
odpowied, ktéra mae przybré kilka form.
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Mozliwe odpowiedzi na zapytanie:

» potwierdzenie przygia wartgci do zapisu,
» potwierdzenie przygia zakresu wartei do zapisu,
* przestanie wartei komodrki pamgci zgodnie ze wskazaniem

Z zapytania,

» przestanie zakresu waftm komorek pamici zgodnie ze wskazaniem

Z zapytania.

Wartosc do zapisu 0750

Rodzal pamisci

Wartosc zapis HEX

Adres zmienngj

Dluaosc zmienng]

44

0750

0oz

Cblicz

Ramka HEX |05 3030 30 57 44 30 37 35303032 32 330D

Rys. 5. Przyktadowa ramka z zapytaniem
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Potaczenie NI
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Informacja o braku
potaczenia

NIE—

TAK
proces
NI
TAK

Zadaj wartosci

L——— 7

A

Wystanie zapytania
com

l

Oczekiwanie na
odpowiedz

}

Interpretacja
odpowiedzi

KONIEC

@w

Rys. 6. Wymiana danych przyayciu protokotu MODBUS
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private void Oblicz_Click(object sender, EventArgs e)

adres0 = Convert. ToChar(TadresZmiennej. Text.Substring(0, 1));
adres1 = Convert. ToChar(TadresZmiennej. Text.Substring(1, 1));
adres2 = Convert. ToChar(TadresZmiennej. Text.Substring(2, 1));
adres3 = Convert. ToChar(TadresZmiennej. Text.Substring(3, 1));

dlugoscO = Convert.ToInt32(TdlugoscZmiennej.Text);
string dlugosc = "";
string HexAO = ((int)adres0).ToString("X");
string HexAl = ((int)adres1).ToString("
string HexA2 = ((int)adres2).ToString("
string HexA3 = ((int)adres3).ToString("X");
string HexD1 ="
string HexD2 =
string HexXOR1 ;
string HexXOR2 ="
if (dlugoscO < 15)
{

char czlonl = '0%

char czlon2 = Convert. ToChar(dlugosc0.ToString("X"));

HexD1 = ((int)czlonl).ToString("X");

HexD2 = ((int)czlon2).ToString("X");
}
else
{

string HexDlugosc = dlugosc0.ToString("X");

char czlonl = Convert. ToChar(HexDlugosc.Substring(0, 1));

char czlon2 = Convert. ToChar(HexDlugosc.Substring(1, 1));

HexD1 = ((int)czlon1).ToString("X");

HexD2 = ((int)czlon2).ToString("X");
}
int czescl = Convert. Tolnt32("05", 16) ~ Convert.ToInt32("30", 16) ~ Convert.Tolnt32("30", 16) ~ Convert.ToInt32("30", 16);
int czesc2 = czescl ~ Convert.ToInt32("52", 16) ~ Convert.Tolnt32(TrodzajPamieci.Text, 16) ~ Convert.Tolnt32(HexA0, 16) »

Convert.Tolnt32(HexAl, 16);
int czesc3 = czesc2 ~ Convert.Tolnt32(HexA2, 16) ~ Convert.Tolnt32(HexA3, 16) ~ Convert.Tolnt32(HexD1, 16)
Convert.Tolnt32(HexD2, 16);

string hexResult = czesc3.ToString("X");
if (czesc3 > 15)

char Xorl = Convert.ToChar(hexResult. Substring(0, 1));
char Xor2 = Convert. ToChar(hexResult.Substring(1, 1));
HexXOR1 = ((int)Xor1).ToString("X");
HexXOR2 = ((int)Xor2).ToString("X");

else
{
char Xorl = Convert.ToChar('0');
char Xor2 = Convert. ToChar(hexResult.Substring(0, 1));
HexXOR1 = ((int)Xor1).ToString("X");
HexXOR2 = ((int)Xor2).ToString("X");

}
TramkaHEX.Text = "05 30 30 30 57 " + TrodzajPamieci.Text + " " + HexAO + " " + HexAl + " "
+HexA2 +"" + HexA3 + " " + HexD1 + " " + HexD2 + " " + HexXOR1 + " " + HexXOR2 + " 0D";

}

Listing 2. Zaproponowana funkcja do budowy ramki zapytaniaDBQS

Listing 2 przedstawia funkgj zrealizowag w jezyku C# za pomag ktorej

realizowana jest budowa ramki do wystania zapytan@DBUS. Do wyliczenia
poprawnej wartéci pobierane g dane odnénie rodzaju pamgci, adresu zmiennej,
dlugcsci zmiennej oraz funkcji realizowanej (odczyt pgjedzy, odczyt wielu
zmiennych, zapis pojedynczy, zapis wielu zmiennydVynik dziatania funkcji
przedstawiony zostat na rysunku 5 w polu "Ramka MEWX ostatnim etapie
dziatania funkcji do zmiennej "TramkaHEX" zapisywaiest wynik dziatania
poszczegolnych przeksztaticgko wynik catego dziatania funkgji (Listing 3).



92 Mariusz Miziotek

TramkaHEX.Text = "05 30 30 30 57 " + TrodzajPamieci.Text + " " + HexAQ + " "
+ HexAl + " " + HexA2 + " " + HexA3 + " " + HexD1 + " "
+HexD2 +" " + HexXOR1 + " " + HexXOR2 + " OD-,

Listing 3. Zlozenie wartéci sktadajcych st na ramk MODBUS

3.3.  Wymiana i akwizycja danych

Algorytm przewidug rowniez dodatkowy tryb pracy z nitwoscig zapisu
uzyskanych odpowiedzi od sterownika do bazy darfiRsts. 7.).

\/ START ;\

4

PR A

Potaczenie

[ E

Informacja o braku

potaczenia
TAK Uruchomiony NIE—
proces >
A 4
Zadaje wartosci Wystanie zapytania
TAK com

Zapisa¢ wartosci N|E—“
TAK Oczekiwanie na

odpowiedz
Zadaj wartosci

Zapisz parametrow l

procesu

Interpretacja
odpowiedzi

(/ KONIEC N

Rys. 7. Wymiana i akwizycja danych przyyciu protokotu MODBUS

Ponizszy listing nr 4 przedstawia realizacje funkcji,oldj zadaniem jest
przetworzenie otrzymanej odpowiedzi ze sterownika wartgci liczbowe.

Nastpnie § prezentowane na paneluytkownika oraz dodatkowo magzostd
zapisane do bazy danych.
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private void radTextBox2_TextChanged(object sender, EventArgs e)
if (komorka > 0)
{

proba++;

try

{
int dl = radTextBox2.Text.Length;
bool znalazlemKoniec = false;
try

{
string kon = radTextBox2.Text.Substring(radTextBox2.Text.Length - 2, 2).ToString();

if (kon.Equals("0D"))
znalazlemKoniec = true;
}
catch {}
if (znalazlemKoniec)

{
if (pamiecM)

intintl = 0;

int int2 = 0;

int int3 = 0;

int int4 = 0;

string bezPoczatku = radTextBox2.Text.Remove(0, 8);

string wartosc = bezPoczatku.Remove(bezPoczatku.Length - 6, 6);

inti=1;

intj=0;

intx=1;

string[] hex = new string[komorkal;

intv=0;

string str = wartosc;

int b = (wartosc.Length / 8);

intz=0;

inty=0;

for (intc=0; c<b;c++)

{

try
{
V++;
intl = Convert. Tolnt32(str.Substring(0, 8).Substring(0, 2), 16);
int2 = Convert. Tolnt32(str.Substring(0, 8).Substring(2, 2), 16);
int3 = Convert. Tolnt32(str.Substring(0, 8).Substring(4, 2), 16);
int4 = Convert. Tolnt32(str.Substring(0, 8).Substring(6, 2), 16);
str = str.Remove(0, 8);
V++;
char charl = (char)intl;
char char2 = (char)int2;
char char3 = (char)int3;
char char4 = (char)int4;
string wartoscHex1 = char3.ToString() + char4.ToString();
string wartoscHex2 = charl.ToString() + char2.ToString();
try
{
string|[] bitl = rozszerzBityM(ToBinary(Convert. Tolnt32(wartoscHex1, 16)));

string[] bit = rozszerzBityM(ToBinary(Convert.Tolnt32(wartoscHex2, 16)));
tablicaM[adress] = bit[0];

adress++;
tablicaM|[adress] = bit[1];
adress++;
tablicaM[adress] = bit[2];
adress++;
tablicaM[adress] = bit[3];
adress++;
tablicaM[adress] = bit[4];
adress++;
tablicaM|[adress] = bit[5];
adress++;
tablicaM[adress] = bit[6];
adress++;

tablicaM|[adress] = bit[7];
adress = adress + 3;
tablicaM|[adress] = bit1[0];
adress++;
tablicaM[adress] = bit1[1];
adress++;
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tablicaM[adress] = bit1[2];
adress++;
tablicaM[adress] = bit1[3];
adress++;
tablicaM[adress] = bit1[4];
adress++;
tablicaM|[adress] = bit1[5];
adress++;
tablicaM[adress] = bit1[6];
adress++;
tablicaM[adress] = bit1[7];
adress++;

}

catch {}
wolnyPort = true;
pamiecM = false;

catch (Exception ex)

MessageBox.Show(ex.ToString());
wolnyPort = true;
pamiecM = false;

}

pamiecM = false;
wolnyPort = true;

else

if (dl == ((komorka + 10) * 8) + 14)
{

intintl=0;

intint2 = 0;

int int3 = 0;

intint4 = 0;

string bezPoczatku = radTextBox2.Text.Remove(0, 8);

string wartosc = bezPoczatku.Remove(bezPoczatku.Length - 6, 6);

inti=1;

intj=0;

intx=1;

string[] hex = new string[komorka];

intv=0;

string str = wartosc;

int b = (wartosc.Length / 8);

intz=0;

inty=0;

for (int c=0; c<b;c++)

{

try
{
v+t
intl = Convert.Tolnt32
int2 = Convert.Tolnt32
int3 = Convert.Tolnt32
int4 = Convert.Tolnt32
str = str.Remove(0, 8);
v+t
char charl = (char)intl;
char char2 = (char)int2;
char char3 = (char)int3;
char char4 = (char)int4;
string wartoscHex = charl.ToString() + char2.ToString() + char3.ToString()
+ char4.ToString();

tablicaladress| = wartoscHex;
adress++;

str.Substring(0,
str.Substring(0,
str.Substring(0,
str.Substring (0,

.Substring(0, 2), 1
.Substring(2, 2), 1
.Substring(4, 2), 1
.Substring(6, 2), 1

6)
6);
6);
6)

RN

catch (Exception ex)

MessageBox.Show(ex.ToString());
wolnyPort = true;
}
}

wolnyPort = true;
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}

catch (Exception ex)
{
MessageBox.Show(ex.ToString());
wolnyPort = true;
}
}
}

Listing 4. Zaproponowana funkcja interprejoa odpowied sterownika.

Funkcja przetwarzaga odpowied sterownika przedstawiona na listingu 4
w wyniku swojego dziatania i przeksztadcprowadzonych na odpowiedzi zwraca
tablice "tablica", w ktorej indeks odpowiada adresowi znmej, a zawarkd jest
odczytam wartcciag zmiennej zaprezentowamw formie dziesjtne.

4. Podsumowanie i maliwosci rozwoju

Opracowanie algorytmu do obstugi protokolu MODBAS'WR przy wyciu
jezyka programowania C# powstato w celu zaimplemeatoav tego rozwzania
w aplikacji do harmonogramowania procesu azotowgRye. 1), ktdra powstata dla
Instytutu Technologii Eksploatacji - PIB w RadomiRoprawné¢ algorytmu zostata
zweryfikowania poprzez przeprowadzenie procesu ilsatji retorty oraz
azotowania ktore trwaly odpowiednio 24 godziny ig8dzin. Algorytm mana
rozwija¢c poprzez optymalizacje czasu przetwarzania odpcdwietla zadania
w ktérym zostat iyty nie zaistniata dodatkowa potrzeba gkgizenia pgdkosci
dziatania.
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Abstract

The article concerns the construction and use of agorithm for
communication via MODBUS RTU communication protocskd in IDEC PLCs.
The main task of this algorithm is to build framesMODBUS RTU standard
transmission for their assistance requests to ¢cinéraller and the interpretation of
the replies sent by the driver. The practical pafrtthe work brought to the
development of C # code for developed algorithm r@exkssary validation activities
for later use in other applications.

Keywords: microcontroller, PLC, C#, Modbus communicatiomtpicol, industrial
automation, IDEC

Streszczenie

Artykut dotyczy budowy oraz zastosowania algorytow komunikacji przez
protokét komunikacyjny MODBUS RTU wykorzystywany sterownikach PLC
firmy IDEC. Glownym zadaniem tego algorytmu jestdbwanie ramek w
standardzie MODBUS RTU przesytanie za ich pogneapytania do sterownika
oraz interpretacja odpowiedzi przesytanych przezrosinik. Czs¢ praktyczna
pracy sprowadzita sido opracowania kodu C# dla opracowanego algorydnraz
wykonanie niezednych weryfikacji poprawriei dziatania w celu piniejszego
wykorzystania w inne aplikacji.
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1. Teoretyczne podstawy bada

Artykut przedstawia wyniki uzyskane w trakcie kontacji bada
prowadzonych od roku 2013 na Politechnice Kosgklej i na Uniwersytecie
Gdaiskim w ramach interdyscyplinarnego projektu Infoftgy Na pierwszym
etapie bada zostato wykazane [1, 2ke studenci kierunku Informatyka, dobrze
rokujacy w petnieniu roli projektanta oprogramowania, refkéeryzug sie wyzszym
poziomem takich cech osobosged jak neurotyczné& i introwersja w poréwnaniu
z kolegami i koleankami, ktére nie wykazgjtak wysokiego poziomu gotowa
zawodowej. Celem niniejszego artykutu jest detalicanaliza wybranych cech
osobowdci, bedagcych korelatami neurotyczéa. W badaniach daviadczalnych na
grupie 93 0s6b w wieku okoto 23 lat sprawdzanoakim stopniu takie cechy jak
samoskuteczrid, wrazliwos¢ empatyczna, kontrola emocjonalna, $giech,
rywalizacja i poczucie stresu psychologicznegorgpat2) mog by¢ czynnikami
predykcyjnymi (charakteryzggymi przysztych deweloperéw oprogramowania).
Formalnie rzecz ujmag, prezentowane badania sastawione na rozeianie
praktycznego problemu prognozowania wskka syntetycznego “"gotowo®
zawodowa studentow informatyki"”.
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W psychologii stosowanej gotowwozawodowa (profesjonalna gotosép ang.
professional readiness, rosipodeccrona bHas TOTOBHOCTH) jest terminem
ujmujacym predyspozyejjednostki do wykonania pracy zawodowej i do dajsze
rozwoju zawodowego na podstawiesetadcze i szkoler. Ogolnie rzecz ujmgg,
gotowas¢ do aktywndci zawodowej jest uw@na za aktualny stan osoby, ktory
powoduje skuteczndziataln@é zawodowy. Jednoczéie, gotowdé zawodowa jest
konsekweng dziatalngci zawodowej. Gotowdt zawodowa okrda nastawienie
jednostki na sytuaej zawodowy i na wykonanie zadazawodowych, jest ona
uwazana za warunek konieczny do dzialania celoweg@ jegulacji, stabiln¢i
| efektywnaci [3].

Koncepcja profesjonalnej gotowm jest postrzegana jako kategoria teorii
aktywnaci [4]. Uwaza sk, ze struktura organizacyjna profesjonalnej gotésio
w powszechnych przejawach jest inwariantem w kdnkra rodzaju dziatalni
zawodowej. Personalna goto#&ozawodowa jest rozwijana przez poszczegoélne
doswiadczenia zawodowe. Moa przyjé¢, ze w okresie studidow studenci twarz
whasry podstaw do przysziego zatrudnienia, do aktyweoio zawodowej, czyli
ksztaltup stan gotowéci zawodowej. Zaktada gize model gotowsci zawodowej
pozostaje niezmienny w ostatnich dz¢egileciach, typowy dla petnionych funkciji
w danym zawodzie, ale stan faktyczny gotégiozawodowej jest zmienny
w indywidualnych przejawach.

Gotowas¢ zawodowa jest syntetycznym wshkikiem, ktérego struktury nie
udalo s¢ jeszcze sformalizowa a wec nie jest ona bezgmednio dosfpna do
dekompozycji. Jednak struktur gotowaci zawodowej mgna modelowa
teoretycznie na podstawie pogaa systemowego. W praktyce gotadi¢@awodowa
jest badana (testowana) i jako stamadomdaci, psychiki, i jako stan systeméw
funkcjonalnych jednostki w sytuacji dziatania w spb odpowiedzialny oraz
w sytuacji przygotowania sido takich dziata (nauka, szkoleniaiwiczenia itd.).
W ramach niniejszego artykutu gotoféozawodowa zostata zoperacjonalizowana
w formie integralnego wskaika, wyraajacego poziom nabytej wiedzy
i umiejetnosci zawodowych z zakresu programowania komputerdajeftowania
aplikacji komputerowych i pracy zespotowej. Ten wghk okresla skuteczn&l
(sprawnd¢, produktywndé, wydajnaé¢) studenta w kontekie jego indywidualnej
dydaktycznej aktywrgei deweloperskiej (analitycznej, projektowej,
implementacyjnej i testowej). Szczegoty skali opaacedury oceniania gotowm
zawodowej zostaly przedstawione w rozdziale 2 fgnego artykutu.

1.1.  Dobor badanych zmiennych psychologicznych

Informatyka pozostaje jednym z najéeiej wybieranych kierunkow studiow
[5], a uczelnie techniczne, prowade studia na kierunkach informatycznych, #toj
przed wyzwaniem dynamicznego dopasowywania ofedtykacyjnej z zakresu IT
do zapotrzebowa dynamicznie rozwijajcego st rynku technologii i ustug
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informatycznych. Testy psychologiczne do wczesngiggnozowania efektywnych
deweloperéw oprogramowania powinny starnojedr z technik wspomagagych
dostosowanie oferty edukacyjnej #ggych uczelni do potrzeb rynku pracy.

Nauka programowania komputerow jest procesem tmmdnytozonym, oraz
w znacznym stopniu dwiadczeniem indywidualnym dla kdego studenta.
Z pewndcig wiadomo,ze pierwsze lata studiow informatycznych charaktejygic
wysokim odsetkiem o0séb rezygnaych z kontynuowania nauki. g8t istotnym jest
poznanie mechanizméw wptywaych na decyzje o kontynuowaniu studiow
informatycznych oraz na rozpoznanie elementéw dggggch o osignigciach
studentow kierunku Informatyka. Dosigie mazna spodziewa si, ze takie
organizacyjne uwarunkowania jak osobistévdadczenie studentéw w tworzeniu
oprogramowania i style uczenia¢sibedg kluczowymi sktadnikami sukcesu
W opanowaniu zawodu.

Niewiele jest wynikbw bada nad psychologicznymi uwarunkowaniami,
wplywajagcymi  na przebieg studibw dla  kierunkdw  informatyyam.
Dotychczasowe badania niniejszego zespotu autgskiewykazaly, ze
psychologiczne uwarunkowania mpgiczestnicz§y w ksztattowaniu sukcesow
zawodowych miodego informatyka. Badania ukazakg osagniccie przez
studentow dobrych nawykow deweloperskich korelujkomkretnymi wymiarami
osobowdci w pigcioczynnikowym modelu osobowwo Costy i McCrae [6].
Stwierdzono dodatni korelacg, miedzy jakdcia projektowanego przez nich
oprogramowania a poziomem neurotyzmu oraz intrgivaggkonawcow. Studenci
z najwyzszym stopniem efektywidoi w zakresie projektowania oprogramowania
okazali s¢ bardziej neurotyczni od studentdbw z gorszymi wgnik
Zaobserwowano réwnierdznice wewntrzgrupowe dla ekstrawersji. Stwierdzono,
ze studenci dostarczgy wysokojakéciowa dokumentag projektovg
I wyrézniajacy sk komunikatywndcig w trakcie prac projektowych byli mniej
ekstrawertyczni i studenci o gorszych wynikach zawodowych. Ponastudenci
z najwyzszym stopniem efektywidoi w zakresie projektowania oprogramowania
okazali s mniej stabilni emocjonalnie [2].

Po zakdczeniu bada pilotazowych zespét badawczy InfoPsycho zdecydowat
przeprowadzi detaliczne badania wybranych zmiennych psychotogich
w kontekécie diagnozowania predyspozycji zawodowych studestdormatykow.
Na podstawie uzyskanych danych pifaaych i kwerendy literatury, zespot
zdecydowat w pierwszej kolejga zbadé doswiadczalnie zmienne
psychologiczne, dulgce korelatami neurotycziad, a mianowicie: samoskuteczsp
empat¢, kontrok emocjonaln, paspiech i rywalizagy oraz poziom stresu. Wedtug
zaloen zespotu, rénice indywidualne w zakresie tych zmiennych mogtyby
wplywa¢ na proces projektowania (programowania) ¢ kjuczem do zrozumienia
procesu skutecznego nauczania i uczegiaaiodu informatyka.
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Nowoczesna psychologia stosowana dysponuje rozmiitarzdziami do
testowania cech osobowa i pomiaru wybranych zmiennych. W dalszeg&z
niniejszego rozdziatu zostamprzedstawione modele konceptualne, ktore pgsiu
zespotowi teoretycznpodstavg do planowania bada interpretacji ich wynikow.

1.2. Modele psychologiczne

Konstrukt samoskuteczndgci Bandury. Konstrukt samoskuteczém jest
dobrze udokumentowany w literaturze, powstat onont&lécie teorii spotecznego
uczenia gi [7]. Osoba, ktora posiada wysoki poziom samoskanteci, opisywana
jest jako osoba aktywna, posiegta zdolnéci do dokonywania wyboréw
i posiadajca potencjat by rozwifa sie nieustannie, niezataie od czynnikow
zewretrznych. Badania wskazyj ze posiadanie przekonania o wiasnej
skutecznéci, maze wplywa& na poziom motywacji i bezgeednie podejmowanie
dziataa. Jest to istotna konkluzja, gdywskazuje ona na toze podnoszenie
samd@wiadomaci wiasnej skuteczrisi maze by kluczem do wysokiej wydajsoi
w nauce. Ponadto, coraz esej badaczy popiera stosowanie modelu wiasnej
skutecznéci w pomiarze efektywnimi programow edukacyjnych [8]. Za autorem
koncepcji A. Banduy w niniejszym badaniu przyte zostatoze samoskuteczi§é to
przekonanie o czyichzdolngciach do organizowania i wykonywania dziata
niezkednych do produkcji osgnigé [9].

Inteligencja emocjonalna. W gospodarce poprzedniego stulecia gtéwnie
koncentrowano gina testowaniu i podnoszeniu takich zdétgracownikéw jak
ogolna inteligencja, skuteczftoczy motywacja. Ostatnio mmemy zaobserwowa
ze nasgpuje pogtbienie refleksji nad zdrowym, a zatem i efektywngadowaniem
srodowiska pracy.Srodowisko biznesu IT nie #hi sie pod tym wzgidem od
innych ga¢zi gospodarki. Ze wzgtlu na zespotow specyfile pracy dziaty kadr
(ang. Human Resources) w IT poszukpracownikow nie tylko inteligentnych
W rozumieniu powszechnym, aleztgych, ktorzy ledg potrafili dzielic sic wiedz,
umiejgtnie wspotpracowa w grupie, utrzymywa dobre relacje z wspotpracowni-
kami niezalenie od gzyka czy kultury, w ktérej giwychowali. Czyli poszukiwani
s3 informatycy (progransci) uzdolnieni emocjonalnie. gl tendengi mazemy
obserwowa juz od 1999 roku, gdy doktadnie w tym roku Daniel Goleman
przeprowadzit midzynarodowe badania na milionach pracownikow w 121
organizacjach i przeddiorstwach, ktore wykazalyze ponad 2/3 kompetencii
szczegOlnie pmdanych by skutecznie wykonywaprag to kompetencje
emocjonalne. Niezakaie od rodzaju przeddiorstwa czy organizacji to wdaie
zdolnagici emocjonalne przewgzaly wiedz fachowsy oraz inteligeng [10].
Whnioski z tego badania mgjcisty zwigzek z empad, gdyz Daniel Goleman
wskazywat na empatijako jeden z giciu czynnikow odgrywajcych kluczovg role
w inteligencji emocjonalnej [11]. Daniel GolemaRichard Boyatzis [11] wykazali
w swoich badaniachze programici, ktorzy posiadali wysoki poziom inteligenciji
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emocjonalnej, rozwijali efektywne oprogramowanieytrazy szybciej od innych
programistow. Inne badania wykazalye interwencje z poziomu inteligencii
emocjonalnej miaty pozytywny wpltyw tak na proce®teenia programowania jak
| na ostateczny ksztatt produktu [12].

Kontrola emocjonalna. Z pogciem empatii i inteligencji emocjonalnégisle
wigze Si¢ kontrola emocjonalna, ktéra rownigest rozpatrywana jako element
kompetencji emocjonalnych. Dojrzata kontrola emoejoa charakteryzuje ¢si
plastycznécia, mazliwoscia wyboru sposobu ekspresji swoich emociji
i adaptacyjnécia [13]. Osoba z rozwigta kontroh emocjonalp potrafi
w niektérych sytuacjach hamowaswoje emocje, a w innyck swobodnie je
ujawnia. Zdaniem Brzefiskiego kontrola emocjonalna to ,mechanizm
psychologiczny okrdajacy zdolng¢ jednostki do umietnego wyraania swoich
stanow emocjonalnych zalge od kontekstu sytuacyjnego” [14]. Zgodnie z tym
podegciem kontrola emocjonalna zostata zoperacjonalizava niniejszej pracy.
Zas empatia w niniejszym badaniu zostatactalj za Uchnast, jako postawa
charakterologiczna petna autentycgripotwartgci, szacunku wobec innych ludzi
oraz dzenia do zrozumienia cudzych &dadczé w catej ich ziaondsci, a take
jako wraliwos¢ na przeycia innych ludzi oraz ¢f¢ zrozumienia ich preferenciji
| pogladow [15].

Stres a teoria Lazarusa. W sektorze IT powszechne jest wystwanie
wysokiego odczuwania stresusndd pracownikéw, wynika to ze specyfiki pracy
skoncentrowanej nacisle zdefiniowanych celach w krotkich okresach oraz
z przecizenia zadaniami [16]. Wiedza ta uzmystawia namakajryzyko narzeni
s3 potencjalni progranici. Jedno z bada prowadzonych nad stresemsrad
pracownikow IT ukazatoze ponad 51% z nich jest stale zestresowanych, co
zwigksza dziesiciokrotnie ryzyko wysjpienia depresji w tej grupie zawodowej
[17]. Waznym w obliczu tych wynikow jest by rozpozngk przyszli progransci
radz sobie ze stresem. Nalepametac, ze studiowanie nie ni@ by zredukowane
jedynie do zdobywania wiedzy, jest ono rowinakresem zmian psychologicznych,
socjologicznych i kulturalnych. Studenci stajprzed kolejnymi zadaniami
rozwojowymi, takimi jak podejmowanie niezatgch decyzji, ksztalttowanie
sposobdéw radzenia sobie ze stresem czy ksztalttewsmiych schematdéw uczenia
sie. Ten proces nie jest taki sam dla wszystkich sttd@e, niektdrzy adaptujsic do
zmian tatwo i szybko, inni Zazmagag si¢ z tymi zmianami, a w konsekwenciji
doswiadczay stresu [18]. Na potrzeby niniejszego badania dgéirstresu zostata
zaczerprgta z teorii Lazarusa, okilajacej relacg migdzy osola a otoczeniem.
W ramach tej teorii otoczenie jest oceniane przealp jako obcyzajace lub
przekraczajce jej zasoby i zagrajace jej dobrostanowi [19].
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1.3. Cele badania i hipotezy

Cele niniejszego badania zostaty sformutowane ve@pmasipujacy: okresli¢
relacje samoskuteczém, odczuwanego stresu, poziomu empatii i kontroli
emocjonalnej studentéw-informatykéw z poziomemgolowaci zawodowe;.

Oto hipotezy poddane weryfikacji w ramach postawgmcelu:

H1: Studenci o wiszej gotowéci zawodowej bda charakteryzow@ sic
Wyzszym poziomem samoskuteczon

H2: Studenci o wiszej gotowséci zawodowe]j bda posiadali wyszy poziom
wrazliwosci empatycznej oraz kontroli emocjonalne;.

H3: Studenci o wiszej gotowéci zawodowe]j bda wykazywa nizsze wyniki
w skali pagpiechu i rywalizaciji.

H4: Studenci o wyszej gotowéci zawodowej bda wykazywa& nizszy poziom
odczuwanego stresu.

1.4.  Koncepcja prognozowania gotowiezi zawodowej studentow

Do koordynacji wieloczynnikowych baflaespo6t badawczy opracowat wshy
model teoretyczny skuteczim zawodowej projektanta oprogramowania. Model ten
bedzie miat posta wielomianows, w ktdrej wspotczynniki wyznaczonegdy na
podstawie korelacji mdzy badanymi cechami psychicznymi asgsigciami
naukowymi i zawodowymi. Ogolna postmodelu jest nagpujaca:

SZ = f(CP'KO'W' 0' P)! (1)

gdzie:

§ — skuteczn& zawodowa. Jest to zmienna prognozowana, funkda ce
W kontelécie obecnej publikacji jest to raczej skutecgnav nauce zawodu,

oceniana na podstawie ggnie¢ studentdéw, rejestrowanych w postdcedniej
z ocen cgstkowych z projektéw wykonywanych wedtug planu sestranego.

5 ={Udziat_w_projektach, Populardé_produktu, Jak@' produktu} 2

C_P), — cechy psychiczne (cechy osobdeip Jest to wektor zmiennych
opisupcych czionkéw badanej grupy, ktére mierzong zm pomog testow
psychologicznych o wysokiej traféa.

Cp={Pi¢cioczynnikowy Model ~Osobov@ PMO, Samoskuteczip
Stresoodpornf, Empatia, Inteligencja, Kontrola_emocji} (3)

K, — kondycja ogolna projektanta, rpeg wplyw na jego skuteczéo
praktycznie w kadym dziataniu. Niestety, jest to cecha zmienna \&siE oraz
trudna do zmierzenia.



Cechy osobowi studentdw informatyki w kontéle gotowdci zawodowej 103

W — wiedza zawodowa projektanta. Jest ona tatwo zaliea na poziomie
studenckim, kryteria pomiaru zostaly opisane w 220- W przypadku specjalisty
po studiach mze ona by opisywana poprzez zbior certyfikatow, ktére zma
uzn& za znormalizowane wskaiki wiedzy zawodowej.

W= {Oceny, Aktywn&’, Komunikacja, Certyfikaty} 4)

0 — otoczenie projektanta (w tym ewentualny zespdjaiktowy), podobnie jak
K, ten sktadnik modelu nie by ktopotliwy w pomiarze.

P — praca wykonana, czyli g dzialaan zawodowych oraz ich mierzalnych
rezultatow, ktére projektant aginat. W praktyce petne dane mpdy¢ trudne do
uzyskania ze wzgtlu na poufné prac projektanckich, jednoczee kpdac tatwymi
w kwantyfikacji dzeki istniejcym metodom wymiarowania projektow
informatycznych.

Pozyskanie danych opigaych wszystkie sktadniki modelu wymaga kilku
etapéw bada sud obecnie model nie me by kompletny. Naley jeszcze
zauway¢, ze zastosowane na danym etapie testy psychologaizejenup szerokie
spektrum cech psychicznych, $zamierzone wart@i tych cech odzwierciedlgj
rowniez wptyw szeregu czynnikdw na projektantdwad@imazna wnioskowad, ze
sktadniki modelu takie jakK, (kondycja ogdlna) oraz O (otoczenie) ina
wyeliminowa z modelu jako redundantne w stosunku@o (cech psychicznych),
gdy te ostatnie dmla obejmowaty wpltywy kondycji ogolnej i otoczenia na
projektanta. S ostateczna uproszczona péstaodelu mae by nastpujaca:

S; = f(Cp, W, P) (5)

2. Metodyka testowania

2.1.  Charakterystyka badanych grup studenckich

Grup; badag stanowili studenci Wydziatu Elektroniki i Informgd
Politechniki Koszaliskiej, studiugcy IV semestr kierunku Informatyka. Grupa
skladata si z 93 0s0b, drod ktorych 90% stanowili giczyzni i 10% — kobiety.
Srednia wieku 0s6b badanych wynosita 23 lat przyhgtimiu standardowym
SD =4.32.

Na podstawie wskaikow opisujcych posipy w nauce grupa zostala
podzielona na trzy podgrupy, sktaglsg sé ze studentow wykazagych wysokie
(bardzo dobre), przegne (dobre) oraz niskie (dostateczne) przygotowanie
zawodowe.
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2.2.  Pierwszy zestaw testow

1. Test psychologiczny GSES (Skala Uogodlnionej WeaSkutecznéri Ralfa
Schwarzera, Michaela Jarusalem i Zygfryda Jaskiego, 2001) [22] — nag¢dzie
mierzy sit przekonania osobye potrafi ona wykonakonkretne dziatanie lub ze
zrealizow& wyznaczone cele.

Kwestionariusz GSES skladae¢siz 10 stwierdz& do ktérych badany
ustosunkowuje sina 4-stopniowej skali odpowiedzi: ,Tak”, ,Raczekt, ,Raczej
nie” i ,Nie”.

Kwestionariusz cechujegsivysolg rzetelndgcia i trafncécia [22].

2. Test psychologiczny SWE (Skala \iimaosci Empatycznej Marii
Kazmierczak, Mieczystawa Plopy i Sylwiusza Retowskie2@07) [23] — nargizie
mierzy poziom empatii (reagowania nasd@dczenie innych osob) w trzech
wymiarach, ktorym odpowiadajrzy podskale kwestionariusza:

Podskala empatycznej troski (ET) — opisuje uczwsi@rowane na drugiego
cztowieka: wspoifczucie i wspotodczuwanie w stosundo 0s6b dotkgtych
nieszcgsciem. Im wyzszy wynik badany osga na tej skali, tym wiszy jego
poziom empatycznej troski.

Podskala Osobistej Przykm (OP) — opisuje uczucia ukierunkowane na siebie:
poziom przeywania strachu, niepokoju, przykm w reakcji na silne uczucia
negatywne (cierpienie) innych oséb. Im asgy wynik badany ogga na tej skali,
tym wyzszy jego poziom osobistej przylka.

Podskala przyjmowania perspektywy (PP) — mierzyejgtmos¢ i sktonnag¢ do
przyjmowania punktu widzenia drugiej osoby w syjaels codziennych. Im vwagzy
wynik badany ogiga na tej skali, tym wiszy jego poziom przyjmowania
perspektywy.

Kwestionariusz SWE sklada ¢siz 28 stwierdze, do ktorych badani
ustosunkowyj si¢ na 5-stopniowej skali odpowiedzi: od ,catkowicigée snie
zgadzam” do ,zdecydowaniegsigadzam”. Wynik ogolny kwestionariusza oblicza
Sie poprzez zsumowanie wynikow z trzech podskal: EF,i@P.

Narzdzie cechuje giwysolq rzetelndcia i trafncscia [23].

3. Test psychologiczny KKE (Kwestionariusz KontrBlinocjonalnej Jerzego
Brzeziiskiego, 1972) [24] — nagdzie mierzy stopie samokontroli emocjonalnej
osoby na rénych etapach procesu emocjonalnego: 1) spostrzeganterpretacji
sytuacji emotogennej; 2) reakcji fizjologicznej iopesu motywacyjnego oraz 3)
dziatania pod wptywem emocji. Test skladazczterech podskal:

Podskala kontroli ekspresji (Ke) — wskazuje na istgpw jakim osoba jest
w stanie kontrolowazewretrzne przejawy dawiadczanych emociji, jak np. mingik
twarzy, ton gtosu, ruchy catego ciaté&mniech, ptacz. Wysoki wynik oznacza
nadmiern kontrok ekspresji emocji, wynik niski — jej stalxontrok.
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Podskala motywacji emocjonalno-racjonalnej (Merpkresla typ sterowania
wtasnym zachowaniem. Wysoki wynik w tej skali wsl@zze osoba ma sktonié
do zachowywania siw sposob kontrolowany i przesigny, niski wynik oznacza
sktonna¢ do zachowa impulsywnych.

Podskala odporrsei emocjonalnej (Oe) — mierzy stopjew jakim osoba jest
w stanie kontrolow& rozwijajgcy Sk w niej proces emocjonalny i nie
dezorganizowa si¢ pod jego wpltywem. Osoby agjapce wysokie wyniki na tej
skali g odporne na dziatanie emocji oraz nadmiernie kdmteswoje zachowanie,
osoby osigajgce niski wynik — poddaj sk dziataniu emocji i nie kontrolgj
whasnego zachowania.

Podskala kontroli sytuacji (Ks) — informuje o tyegy osoba tatwo wchodzi
w sytuacje wzbudzage emocje czy teraczej ich unika. Wysoki wynik na tej skali
oznacza gzenie do nadmiernej kontroli sytuacji, przejawed s¢ gtownie bkiem;
niski wynik swiadczy o tym,ze osoba zbyt tatwo wchodzi w sytuacje emocjonalne
bez uwzgtdniania wynikagcych z tego konsekwenciji.

Kwestionariusz KKE skladagiz 45 pozycji. Badanego prosesby sk do nich
ustosunkowat na 4-stopniowej skali odpowiedzi; zaysczsto, rzadko, nigdy.
Wskaznik ogolny stanowi suma wynikow surowych w cztergodskalach: Ke,
Mer, Oe i Ks.

Test KKE cechuje gizadowalajca rzetelndcia i trafncicia [24].

2.3.  Drugi zestaw testow

4. Test psychologiczny Typ-A (Skala Typu A-Framiagh Zygfryda
Juczyiskiego, 2001) zawiera 10 stwierdze ktorych p¢¢ pierwszych dotyczy cech
I wihasciwosci typowych dla jednostki, kolejne cztery — odézpod koniec
przecktnego dnia, wreszcie ostatnie — presji czasu. Wskpgl wersji skala
obejmuje dwa czynniki charakteryzag osobowgt typu A (wzor zachowania A) —
pospiech i rywalizagj. Wyniki oblicza s¢ poprzez zsumowanie odpowiedzi
| podzielenie ich przez licztpytar. Pytania zawarte w drugiejgzi Skali Typu A,
dotyczy pracy zawodowej (czy jednostka wykonuje swoje abpk dziatapc
w paspiechu, czy rywalizuje z innymi) [22]. Kwestionasii cechuje gi wysoky
rzetelndcia i trafncscia.

5. Test psychologiczny KPS (Kwestionariusz Poczitiesu Mieczystawa
Plopy i Ryszarda Makarowskiego, 2010) przeznaczesy do pomiaru struktury
dozna stresowych, skfada esiz 27 stwierdze Pozwala na obliczenie wyniku
0golnego informujcego o uogdlnionym poziomie stresu, aztakrzech wynikow
odnoszacych sé do nasfpujascych wymiaréw: nagicie emocjonalne, stres
zewretrzny oraz stres intrapsychiczny. Nape emocjonalne wynika z poczucia
niepokoju, nadmiernej nerwova. Wyskpuje w rénych codziennych sytuacjach,
gdy pojawiag sk trudnaci w odpezaniu s¢. Zwigzane jest z brakiem energii do
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dziatania, poczuciem zuozenia bez wyrmej przyczyny, jak i z tendengjdo
rezygnacji z podejmowania ndych zada, realizacji planow. Stres zewtnzny
pojawia s¢, gdy jest si niesprawiedliwie ocenianym przez inne osoby wng&h
kontekstach spotecznych, gdy narasta poczucie thed@, wyczerpania w obronie
swojego punktu widzenia (swoich racji). Stres ipfgchiczny jest zvgzany
Z nieumiegtnoécia radzenia sobie z pragciami wewrgtrznymi. System psychiczny
peten napicia i konfliktdw nie potrzebuje zewtrznych naciskéw do odczuwania
stresu. Ten rodzaj stresu wystje, gdy ma si problemy ze saly ciagtymi
doswiadczeniami z przeszoi dapcymi objawy osamotnienia i niepokoju.
Kwestionariusz zawiera zeskab Ktamstwa. Skala ta zawiera siedem twierdz#o
ktérych osoba badana ustosunkowuje wi pieciostopniowej skali Likerta: od
prawda do nieprawda. Wyniki obliczag gpoprzez zsumowanie punktowanych (od
1 do 5) odpowiedzi. Kwestionariusz cechujewysoly rzetelndcia i trafncicia dla
wszystkich podskal [25].

3. Prezentacja wynikow analizy statystycznej

W celu poréwnania trzech podgrup studentow: wysokakujacych,
przecetnych oraz nisko rokggych projektantow oprogramowania pod wztim
wybranych zmiennych psychologicznych zastosowanoa dwedzaje testow
statystycznych [26]: analjz wariancji ANOVA dla grup niezaimych, gdy
zatlazenie o jednorodriai wariancji zostato spetnione oraz test Welcharzypadku
niespetnienia tego warunku. Homogenicghwariancji badanych grup sprawdzono
przy wyciu testu Levene’a.

Dla bada statystycznych ustalono poziom alfa<0.1. Aralstatystycza
przeprowadzono przyzyciu programu IBM SPSS Statistics 22.

Dwie fazy badania psychologicznego, polgagajna wypetnieniu przez osoby
badane dwdéch iych zestawow testdbw w ogpte dwoch tygodni, znalazty
odzwierciedlenie w sposobie prezentacji wynikéwbdla 1 zawiera wyniki testow
z zestawu 1, a tabela—2z zestawu 2.
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Tabela 1. Srednie M i odchylenie standardowe SD dla uogdlnjom@snej skuteczriwi,
wrazliwosci empatycznej oraz kontroli emocjonalnej w trzepbdgrupach badanych,
liczebna¢ grupy N = 72.

Podgrupa studentéw
Wysoko Przecietnie Nisko
rokuj acy rokuj acy rokuj acy
N =28 N =26 N=18

Test M SD M SD M SD
Uogolniona Whasna Skuteczéio 32.79| 3.94| 3223 490 31.83 359
Wrazliwos¢ Empatyczna 88.48 1055 89.12 1500 87|86 9|34
Empatyczna Troska 35601 6.5p 3748 7.09 36.63 469
Osobista Przykr@ 21.19| 3.95| 2065 6.3 2047 4.7
Przyjmowanie Perspektywy 3043 578 31B5 6.09 B0.43.78
Kontrola Emocjonalna 8196 855 8219 1071 84,721.33
Kontrola Ekspresji 18.00 284 1854 350 19,33 345
Motywacja emocjonalno-racjonalnp  20.64 3.94  20(04.183| 20.00| 2.52
Odpornd¢ Emocjonalna 20.04 297 20.37 420 21711 323
Kontrola Sytuaciji 2333 310 2319 332 24p8 8.p4

Réznice medzy wysoko rokujcymi, przecgtnie rokupcymi oraz nisko
rokujagcymi studentami pod wzglem wszystkich analizowanych zmiennych
z pierwszego etapu batdakazaly s nieistotne statystycznie. Jednoczynnikow
analiz wariancji przeprowadzono dla uogdlnionej wiasrejteczndci: statystyka
F(2, 69) = 0.29, poziom istotea statystycznej p = 0.75, dla kontroli emocjong@lne
F(2,69) = 0.46, p = 0.63 i dla jej podwymiarow:adkontroli ekspresiji:
F(2,69) = 0.93, p = 0.40, dla kontroli sytuacji2F69) = 0.29, p = 0.75, dla
motywacji emocjonalno-racjonalnej: F(2, 69) = 0.29,= 0.75, dla odporrsoi
emocjonalnej: F(2, 69) = 0.49, p = 0.61 oraz dladwpodwymiaréw wraiwosci
empatycznej: dla empatycznej troski: F(2, 69) =290/ = 0.59 i dla przyjmowania
perspektywy: F(2,69) = 0.22, p = 0.80. Dla #immosci empatycznej i jej
podwymiaru osobista przyksé przeprowadzono test Welcha ze weziyl na faktze
wariancje w badanych grupach istotniemdy sie (p < 0.05). Uzyskano nagtujace
wyniki: dla wrazliwosci empatycznej: F(2, 34.87) = 0.11, p = 0.89 orlazodobistej
przykrasci: F(2, 36.66) = 0.53, p = 0.58.
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Tabela 2 Srednie i odchylenie standardowe dla typu A Framargh oraz poczucia stresu
ogolnego w trzech podgrupach badanych, N=76.

Podgrupa studentéw
Wysoko Przecietnie Nisko
rokuj acy rokuj acy rokuj acy
N =27 N =28 N=21

Test M SD M SD M SD
Typ A Framinghama 0.59 1.76 0.65 4.69 0.58 1.83
Papiech 0.63 1.05 0.71 2.38 0.64 1.10
Rywalizacja 0.54 1.04 0.60 244 0.53 1.10
Poczucie Stresu 58.52 9.63 59.41 11.65 56.18 11.88
Ogdlnego
Stres Intrapsychiczny 24.07 3.81 23.68 4.711 24)554.64
Stres Zewatrzny 21.48 3.50 21.61 3.96 22.27 3.74
Napiecie Emocjonalne 20.30 3.76 20.41 4.48 19.00 4.79

Réznice medzy wysoko rokujcymi, przecgtnie rokupcymi oraz nisko
rokujagcymi studentami pod wzglem wszystkich analizowanych zmiennych
z drugiego etapu baflardwniez okazaly s} nieistotne statystycznie. Do analizy
obserwacji wykorzystano jednoczynnikpw analiz  wariancji. Uzyskano
nastpujace wyniki: typ A Framinghama: F(2, 73) = 0.46, 9.63, w tym pépiech:
F(2,73) = 0.55, p = 0.58 i rywalizacja: F(2, 73)0:836, p = 0.70, poczucie stresu
ogolnego: F(2, 73) = 0.54, p = 0.59 oraz jego padimyy: stres intrapsychiczny:
F(2,73) = 0.26, p = 0.77, stres zetvany: F(2, 73) = 0.31, p = 0.74 oraz ngyie
emocjonalne: F(2, 73) = 0.76, p = 0.47.

4. Analiza wynikow badaa wtasnych i ich dyskusja

Samoskutecznéé. Teorie spoteczno-poznawcze zaktadg, 27], ze ludzkie
zachowania $ zdeterminowane przez oczekiwania doggez sytuacji (ang.
situation-outcome  expectancies), wyniku dziataniang( action-outcome
expectancies), a tag wiasnej skuteczioi (ang. self-efficacy expectancies).
Oczekiwania zwjzane z sytuagj iwynikiem dziatania odnogz si do
spostrzeganych konsekwencji dziatania, natomiastzyme wiasnej skuteczéw
(samoskuteczrigi) tyczy st samego dziatania, a tak osobistej kontroli dziatania.
Operacjonalizacja terminu wiasnej skutecmmo jest szczegdlnie waa
i potencjalnie przydatna, gdy kontekst dotyczy edjik Teoria zaklada,ze
rzeczywista wydajri@ w pracy i w nauce wplywa na poczucie wiasnej
skutecznéci. Samoskuteczié pozwala psychologom prognozovasukcesy
badanej jednostki.
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W badaniu studentow-informatykow zaobserwowano wazgay poziom
wihasnej skuteczrigi w grupie wysoko rokagych projektantéw oprogramowania,
nizszy — w grupie srednio rokugcych, a najmiszy — w grupie nisko rokugych.
Jednak nie gto r&nice istotne statystycznie, dlatega teipoteza nr 1 zostata
odrzucona. Wae jest to, ze wszyscy badani wykazali esi wysoky
samoskuteczrioia — osagreli 8. sten w skali GSES. Przyjmujegsize studenci
z wysokim poczuciem wiasnej skuteczoio dziatania § bardziej skionni do
podejmowania trudnych zaflai do znacznie wkszego wysitku w procesie
wykonania tych zadaw obliczu pojawiajcych sg¢ trudndci, niz studenci z niskim
poczuciem wiasnej skuteczwo [8].

Poréwnujc studentow z identycznymi umggposciami poznawczymi, maa
zauwayc¢, ze studenci z wiszymi wskanikami samoskutecziol 3 bardziej
konsekwentni w realizacji celow. Natomiast studepsiigajgcy nizsze wskaniki
samoskuteczrioi map tendencje do wyolbrzymiania probleméw, na problemy
reaguy stresem, depregjco mae sprawid, ze powierzone im zadania si&ic dla
nich nierozwjzywalne [28]. Bandura byt zdaniag poczucie wiasnej skuteczico
rozwija st stopniowo wraz z osgnieciem umiegtnoici i doswiadczenia. Badania
wykazup, ze w obszarze programowania poziom samoskutécznest istotnie
uwarunkowany umiejnosciami i dgwiadczeniem programistow [8].

Wrazliwos¢ empatyczna.W teorii zaklada s| ze empatia odgrywa centrgin
role w interakcjach spotecznych, zaréwno w relacjactefarmalnych, jak
i zawodowych [29]. Zdoln& do przejawu empatii statag¢sszczegolnie istotna
w zglobalizowanym swiecie, charakteryzggym sk intensywn komunikacy
migdzykulturows. Taka zdoln& powinna by szczegdlnie cenna w sytuacii
wspoOtpracy interdyscyplinarnej, zwlaszcza wtedyy gtynierowie w swojej pracy
zawodowej wchodg w interakcje z rénymi grupami zawodowymi, dociesago
roznych grup odbiorcéw (tytkownikbw oprogramowania). Zdaniem autora
koncepcji inteligencji emocjonalnej, Davida Goleradi30], edukacja itynieréw
nie koncentruje sina rozwoju takich cech osobo$ed jak empatia, co szczegolnie
wida¢ wsrod inzynierow zajmujcych stanowiska kierownicze. Aynierowie
specjalizugcy sk w programowaniu, oprocz kompetencji kluczowych amach
danej dziedziny wiedzy, powinni nabysvaimiegtnosci w obszarze kompetencji
miekkich, a take wykazyw& sic empati. Mogtoby to skutkowa zwickszory
skutecznéciag pracy zespotowej oraz polepszeniem komunikacjipaes IT
z interesariuszami projektu. Wbrew oczekiwaniom,nikly naszych bada nie
pokazuy, ze wraliwos¢ empatyczna thicuje badane podgrupy studentdw.
Wszyscy badani uzyskali przetrie (w skali SWE) wyniki w obszarze empatii.

Kontrola emocjonalna. Stany emocjonalnegsjednymi z gtownychzrodet
wilasnej skuteczrigi jednostki. Kontrola emocj to proces, za pomacktrego
jednostka mge wpltywa na to jakie przeywa emocje, kiedy sione zaostrzaj jak
je ocenia, jak je wyra. Ludzie rénig sic sposobem interpretacji swoich stanéw
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emocjonalnych ite stany emocjonalne wphgvana ich oce@ wihasnych
kompetencji. W kontecie pracy zawodowej informatykOw, utrzymywanie
wtasnych emocji w ryzach jest szczegoélniezme podczas kontaktow z klientami
[31]. Szczegolnie w rozmowach z przysztymi klientaktorzy bedg oczekiwa, ze
dostawcy oprogramowania zapewrin jak najwecej korzyci przy minimalnych
kosztach.

Zdolnas¢ kontroli emocjonalnej jest rowniebardzo wana, gdy imynier testuje
oprogramowanie. Tester musi wykézaie cierpliwcicia, aby zrozumié& co
deweloperzy zaprojektowali i zaimplementowali ocazlient wymaga. W praktyce
testowanie jest prowadzone naikowym etapie projektu, osoby odpowiedzialne za
testowanie oprogramowania generalnie dzialapd dug presy. Tak wic, na
podstawie testow kontroli emocjonalnej ima byloby prognozowaprzydatnéé
zawodow przysztych testerow oprogramowania.

W uzyskanych danych éwiadczalnych, dotycych kontroli emocjonalnej,
mozna zaobserwowa pewry tendengj. Grupy wysoko rokuicych studentow-
informatykOw charakteryzuyj sie najwyzszz motywacy, jak réwniez najnizsz
kontrolh emocjonalg i odporndciag emocjonaln. Nalezy podkréli¢, ze wszystkie
osoby badane znajdugie w 4. stenie (skala KKE) pod wzglem kontroli ekspresji,
czyli &3 to wyniki stosunkowo niskie. W obszarze motywaejnocjonalno-
racjonalnej wszyscy badani e@gajp wyniki wysokie, znajduj sie w 8. stenie.
W obrebie odpornéci emocjonalnej badane grupy agajg 6. sten, co naky
traktowa jako wynik przegjtny. Pod wzgjdem kontroli sytuacji badani agjap
najwyzszy sten — 10. Podobnie wysokie wyniki studenciagegy w podskali
pobudliwdci emocjonalnej — 9. sten.

Na podstawie opisanych wynikow wrma stwierdzi, ze przyszli zawodowi
informatycy, niezalenie od predyspozycji w obszarze programowargapsosoby
charakteryzujce s¢ wysoky kontrob sytuacji, wysok motywacy emocjonalno-
racjonalr, jak rownie przecetng odporndcia emocjonalp. Co ciekawe, ich
domen jest réwnie niska kontrola ekspresji emocji i wysoka pobudkwo
emocjonalna. Warto tutaj przypomajeze grupa badanych to studenci pierwszych
lat informatyki, ktérzy, na co daefunkcjonup w realiach akademickich. Ich praca
nie przeklada gina wyniki finansowe i przewaie jest pozbawiona rzeczywistych
interakcji z klientem, z jego oczekiwaniami, peodlatego t& w mniejszym stopniu
studenci potradj kontrolow& swoje emocije.

Nalezy zaakcentowg ze badani studenci nie xdig sk statystycznie
w obszarze kontroli emocjonalnej, age/nie udato si potwierdzé hipotezy nr 2.

Paspiech i rywalizacja. Autorami koncepcji Wzoru Zachowania A Briedman
i Roseman [32]. Ta koncepcja (w ich definicji) odnhose do jednostek
odczuwagcych silp  potrzels dominacji, agresywnych, niecierpliwych,
nadpobudliwych, charakteryagych s¢ gwaltownym stylem moéwienia, co
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obserwuje si zwlaszcza w realiach zawodowych [32]. Uzyskanepmas wyniki
nie r&nicujg badanych grup pod wzglem pdpiechu i rywalizacji. Hipoteza nr
3 zostata réwnieodrzucona, jak i dwie poprzednie.

Osigane wyniki przez studentow informatyki @rzecetne pod wzgidem
badanych zmiennych (w skali Typ A Framinghama)z&lto swiadczy¢ o tym, ze
efektywnemu realizowaniu celu w dziedzinie zyinierii oprogramowania,
powickszaniu swojej dominacji zawodowe] nie sprzyja prag nadmiernym
pospiechu oraz praca oparta na wysokim stopniu agrédskie traktowanie
wynikéw jest spdjne z naszym poprzednim badanieramach projektu InfoPsycho
[2], w ktorym okazato s, ze bardziej realistyczne i krytyczne spojrzenie na
rzeczywisté¢ jest atutem osob wykorygych zmudrg i czasochionp prae
dewelopera z nastawieniem na efekhdmwy. Taka pracaddzie czsto wymagata
powrotu do wczéniejszych etapdw, reorganizacji, reymieringu, weryfikacji
niedostrzegalnych dla niewtajemniczonych os6b sgibe, czemu nie sprzyja
pospiech ani rywalizacja.

Poczucie stresu.Wg teorii psychologicznych efektywfd procesu radzenia
sobie ze stresem jest zdeterminowana przez przelkomawtasnej skuteczac
dziatania [33]. Wewetrzna ocena stresorOw decyduje 0 pyzeanym poziomie
stresu. W konfrontacji z sytuacjstresow osoba charakteryziga sé¢ nizszym
poziomem odczuwanego stresu jest w bardziej komfiat sytuaciji. Dokonuje ona
ponownej oceny sytuacji stresowej oraz oceny widsnigompetencji w danej
dziedzinie i dziata adekwatnie do powstatej sytuacj

Wszyscy badani studenci charakteryzigic relatywnie niskim poziomem
odczuwanego stresu, gdgrednia norma dla informatykéw wynosi 66.26 [25],
a badane grupy uzyskaty wyniki pagj 56.0. Istotne jeske grupy nie rénig sic od
siebie statystycznie, co sprawig, hipoteza nr 4 zostata rowniedrzucona.

Wyniki z poszczegélnych pomiarow w ramach testowapoczucia stresu
0goInego mieszezsic w 4. i 5. stenach dla badanej grupy wiekowej. €akyniki
mog réwniez $wiadczyt o wyksztatceniu mechanizméw radzenia sobie zaestne
Co wigcej, studenci magréwniez dazy¢ do podejmowania sizada projektowych,
w toku realizacji ktorych jednostka edlzie odczuwata optymalny poziom
pobudzenia. Oznacza tae przyszli projektanci oprogramowania modpyé
swiadomi, ze odczuwanie silnego stresu nie pomaga im w regilizatazonych
zada [26].

Podsumowanie

Nawigzujac do pierwszego badania projektu InfoPsycho [2]zmacdostrzecze
u wszystkich badanych udato esizaobserwowa tylko niektore cechy
neurotycznéci. Dla catej badanej populacji charakterystyczagt;j niski poziom
kontroli ekspresji emocji, wysoki poziom pobudliéed emocjonalnej i przeginy
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poziom odpornéci emocjonalnej. Z drugiej strony obserwuje siiskie dz

przecetne wyniki w poziomie odczuwanego stresu, wysoki zipm

samoskuteczrioi oraz przegitny poziom takich cech jak rywalizacja i gpiech.

Wyniki te nie pasuj do obrazu osoby neurotycznej, co jest spdjne zymas
pierwszym badaniem, w ktorym zaobserwowano tylk@dzygrupowe rénice

W poziomie neurotyczrigci, a badane grupy niiety sie w normie odpowiedniej do
grupy wiekowej studentow.

Podsumowujc analiz wynikow, naley zwrOock uwag na ograniczenia
przeprowadzonego badania.  Gldwnym  ograniczeniem arbad byla
reprezentatywni@ proby osob badanych,etiacych studentami jednej uczelni.
Dodatkowym ograniczeniem jest wiek i zawodoweswdadczenie studentdéw
informatyki. Wskazane bytoby rozszerzenie hadea inne uczelnie i na
deweloperdw, ktorzy zajmaijsic zawodowo wytwarzaniem oprogramowania, przez
co najmniej 3-5 lat. Nalatoby stwierdzi czy, porownujc daswiadczonych
pracownikow z przysztymi projektantami oprogramowanda s; wykaza rdznice
statystyczne.
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Streszczenie

W pracy przedstawiono wyniki baglaloswiadczalnych bdacych kontynuagj
interdyscyplinarnego projektu InfoPsycho. Celemdiaorzeprowadzonych na 93-
osobowej grupie 0s6b studigych kierunek Informatyka byta detaliczna analiza
wybranych cech osoboét bedacych korelatami neurotyczia. Autorzy
spodziewali s uzyskania odpowiedzi na pytanie, w jakim stopraki¢ cechy
osobowdci jak samoskuteczié, wrazliwos¢ empatyczna, kontrola emocjonalna,
pospiech, rywalizacja i poczucie stresu psychologigmenog by¢ czynnikami
predykcyjnymi — bedg mogly charakteryzowa przysztych deweloperow
oprogramowania. Udato ¢sscharakteryzowaogolny niski poziom neurotyczéc
dla badanej grupy, ktora okazata ds¢ jednolita wzgédem badanych zmiennych.
Skutkowato to odrzuceniem statystycznych hipoteistotnej korelagj miedzy
poziomem gotowsti zawodowej studentow a ich cechami gzeinymi ze stref
emocjonalg.
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Abstract

The paper presents results of experimental studgesa follow up of an
interdisciplinary project InfoPsycho. The aim o&thesearch conducted at the 93-
person group of students of Computer Science wasted retail analysis which
correlates of personality traits of neuroticismeTduthors expected to find answers
to the question of the extent to which personaligits such as self-efficacy,
empathic sensitivity, emotional control, hurry,aity and sense of psychological
stress may be a predictors (will be able to chareset future software developers).
Authors managed to characterize the overall lovelle¥ neuroticism for the study
group, which turned out to be quite uniform in tiela to the variables tested. This
resulted in a rejection of the hypothesis of a ifiggnt statistical correlation
between the level of professional readiness ofesttgdand their characteristics
associated with emotional zone.

Keywords: Software designer, software quality, professiahals, early diagnosis,
psychological tests
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