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T h i s  c a r t o o n  i s
s e p a r a t e d  i n t o  t w o

s e c t i o n s  t o  h i g h l i g h t
d i f f e r e n t  a r e a s  o f  m y

P h D  r e s e a r c h .  
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M y  W o r k

S o l i d s  &  S t r u c t u r e

M o d e l i n g  C r y s t a l l i z a t i o n



M y  d a d  i n s p i r e d  m e  t o  c r e a t e  a
c a r t o o n  t h e s i s  c h a p t e r .  W h e n  I  f i r s t

m o v e d  a w a y  f r o m  h o m e ,  h e  w o u l d
s e n d  c l i p s  f r o m  n e w s p a p e r  c o m i c

s t r i p s .  T h e s e  b r o u g h t  m e  j o y  d u r i n g
s t r e s s f u l  e x a m  s e a s o n s .




M y  d a d  d i d  n o t  h a v e  a  f o r m a l  c o l l e g e
e d u c a t i o n ,  b u t  h e  h a d  a n  i n s a t i a b l e

c u r i o s i t y  o f  t h e  n a t u r a l  w o r l d .  I n
m a n y  w a y s ,  I  t h i n k  o f  h i m  a s  t h e

f i r s t  s c i e n t i s t  I  e v e r  k n e w .  B e c a u s e
o f  h i m ,  m y  c h i l d h o o d  w a s  f i l l e d  w i t h
e x p l o r i n g  t h e  o u t d o o r s ,  s t a r g a z i n g ,

a n d  e x p e r i m e n t i n g  i n  t h e  k i t c h e n .



" N o t  k n o w i n g "  i s  a n  o p p o r t u n i t y  t o
l e a r n  s o m e t h i n g  n e w  a n d  e x c i t i n g !  I
b e l i e v e  d i s s e m i n a t i n g  r e s e a r c h  i n  a

p u b l i c l y  c o n s u m a b l e  f o r m a t  i s  j u s t  a s
e s s e n t i a l  a s  t h e  r e s e a r c h ,  i t s e l f .  T h i s
c h a p t e r  i s  f o r  t h e  s c i e n t i f i c  c u r i o s i t y

w h i c h  l i v e s  i n  u s  a l l .

B e r r y  P i c k i n g ,  1 9 9 7

C o l l e g e  G r a d u a t i o n ,  2 0 1 6



T h e  m o t i o n  o f  a t o m s  i s
e x t r e m e l y  h a r d  t o

m e a s u r e  i n  t h e
l a b o r a t o r y .

B A C K G R O U N D

Molecular Models

T h i s  i s  b e c a u s e  a t o m s
a r e  v e r y  f a s t  a n d  v e r y

t i n y .

Like Quicksilver and
Antman combined!

A t o m s  a r e  t h e  b u i l d i n g
b l o c k s  w h i c h  m a k e  a l l

m a t t e r  i n  t h e  u n i v e r s e .

=



A t o m s  m o v e  o n  s u b - p i c o s e c o n d
( 1 / 1 , 0 0 0 , 0 0 0 , 0 0 0 , 0 0 0 t h  a  s e c o n d ! )

t i m e s c a l e s .  





























T h e  d i f f e r e n c e  i n  s c a l e  b e t w e e n  a
p i c o s e c o n d  a n d  a  s e c o n d  i s  t h e  s a m e
a s  t h e  d i f f e r e n c e  b e t w e e n  a  d a y  a n d

t h e  a g e  o f  t h e  u n i v e r s e !  

A t o m s  a r e  a b o u t  1 / 1 0 , 0 0 0 , 0 0 0 , 0 0 0 t h
o f  a  m e t e r  w i d e .  


































I f  a n  a t o m  w e r e  t h e  s i z e  o f  a  m a r b l e ,
h u m a n s  w o u l d  b e  a s  t a l l  a s  t h e

d i s t a n c e  f r o m  t h e  e a r t h  t o  t h e  m o o n !

Now

Big
Bang



M o l e c u l a r  m o d e l s  a r e  u s e d  t o  p r o v i d e  e s t i m a t e s  o f
a t o m i c  m o t i o n  t o  h e l p  e x p l a i n  o b s e r v a t i o n s  i n  t h e

l a b  a n d  t h e  r e a l  w o r l d .

F o r  e x a m p l e ,  w e  c a n  u s e
m o l e c u l a r  m o d e l s  t o

s t u d y  c r y s t a l l i z a t i o n .

F o r c e  F i e l d s  a r e  k e y  t o
m o l e c u l a r  m o d e l s .

I n  c h e m i s t r y ,  F o r c e  F i e l d s  a r e  e q u a t i o n s  w h i c h
e x p l a i n  h o w  a t o m s  i n t e r a c t .

S p o i l e r  a l e r t !

M o r e  o n  t h i s

l a t e r

Not like Star Trek... An "attractive"
interaction

Good morning!

Nice weather today!

Input:
Physics!

Output:
Models!



T h e  F o r c e  F i e l d  i s
p r o p o r t i o n a l  t o  t h e

m a s s  o f  t h e  b a l l  a n d  i t s
a c c e l e r a t i o n .

T o  e x p l a i n  h o w  F o r c e
F i e l d s  w o r k ,  l e t ' s  u s e  a

l i f e - s i z e  e x a m p l e . . .

T h e  b a l l  d r o p s  t o  t h e
g r o u n d  b e c a u s e  o f  a
f o r c e  c a l l e d  g r a v i t y .

F o r c e  F i e l d s  a r e  t h e  s u m
o f  a l l  f o r c e s  p r e s e n t .

T h i n k  o f  t h e  m o t i o n  o f
d r o p p i n g  a  b a l l .

T h e  F o r c e  F i e l d  a c t i n g
o n  t h e  b a l l  i n c l u d e s  t h e

f o r c e  o f  g r a v i t y .

F= f(gravity)

f(gravity)

F = force1 +
force2 + ...

F = m * a



velocity

1 meter

V e l o c i t y  i s  t h e  r a t e  o f
c h a n g e  o f  p o s i t i o n .

p
o
s
i
t
i
o
n

F o r c e  F i e l d s  a r e  a  l i t t l e
m o r e  c o m p l i c a t e d  t h a n
g r a v i t y ,  b u t  t h e  s a m e

m o t i o n  c a l c u l a t i o n  c a n
b e  a p p l i e d  t o  a t o m s .

I f  w e  k n o w  t h e  i n i t i a l
p o s i t i o n ,  m a s s ,  a n d  t h e

f o r c e  o n  t h e  b a l l . . .

W e  c a n  c a l c u l a t e  i t s  p o s i t i o n  o v e r  t i m e .

F o r c e  F i e l d  d e v e l o p m e n t
i s  a n  a c t i v e  a r e a  o f

r e s e a r c h !

A c c e l e r a t i o n  i s  t h e  r a t e
o f  c h a n g e  o f  v e l o c i t y .
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M Y  W O R K

Benzene Force Fields

F o r c e  F i e l d s  c a n  b e  s i m p l e
e x p r e s s i o n s ,  d e p e n d e n t  o n l y  o n  t h e

d i s t a n c e  b e t w e e n  a t o m s .

F o r c e  F i e l d s  c a n  b e  m o r e  c o m p l e x
w i t h  a d d i t i o n a l  d e p e n d e n c e  o n  a

m o l e c u l e ' s  o r i e n t a t i o n .



B e n z e n e  i s  a  m o l e c u l e  m a d e  o f  s i x
c a r b o n  ( C )  a n d  s i x  h y d r o g e n  ( H )

a t o m s .

B e n z e n e  i s  a  c o m p o n e n t  o f  g a s o l i n e
a s  w e l l  a s  s o m e  d y e s  a n d  d e t e r g e n t s .

I t  i s  a l s o  p o i s o n o u s !

L e t ' s  s e e  a n  e x a m p l e  o f
h o w  o r i e n t a t i o n  c o u l d

b e  n e c e s s a r y  f o r
i m p r o v i n g  a c c u r a c y . . .

I n  m y  r e s e a r c h ,  I  h a v e  d e v e l o p e d  s o f t w a r e  t o
i m p l e m e n t  F o r c e  F i e l d s  w i t h  o r i e n t a t i o n a l

d e p e n d e n c e .

My
Software

Computers are only
as smart as the

information we give
them



B e n z e n e  i s  a  r e l a t i v e l y  f l a t  m o l e c u l e .  I t  h a s  a
s p e c i a l  a r r a n g e m e n t  o f  e l e c t r o n s  w h i c h  e x i s t  o n

t h e  t o p  a n d  b o t t o m  o f  t h e  b e n z e n e  r i n g .

I m a g i n e  t w o  b e n z e n e
m o l e c u l e s  c l o s e

t o g e t h e r .

T h e  w a y  t h e  t w o  m o l e c u l e s  a r e  a r r a n g e d  w i l l  i m p a c t  t h e  f o r c e s  t h e y  e x e r t  o n
e a c h  o t h e r .

Like two halos

vs



B y  i n c o r p o r a t i n g  o r i e n t a t i o n a l  d e p e n d e n c e ,  t h e  a c c u r a c y  o f  b e n z e n e  m o d e l s
i s  i m p r o v e d .  W e  c a n  a c c u r a t e l y  r e p r o d u c e  " r e a l - w o r l d "  m e a s u r e m e n t s !

S i m i l a r  o r i e n t a t i o n a l
d e p e n d e n c e  i n  b e n z e n e
c a n  b e  i n c o r p o r a t e d  i n

t h e  F o r c e  F i e l d .

T w o  b a r  m a g n e t s  b e h a v e  t h e  s a m e  w a y .  I f  t h e y  a r e
a r r a n g e d  l i k e  a  s a n d w i c h ,  t h e y  w i l l  a t t r a c t .  I f

t h e y  a r e  a r r a n g e d  l i k e  a  " T , "  t h e y  w i l l  n o t  a t t r a c t .



B A C K G R O U N D

Solids & Structure

M a n y  s o l i d s  e x i s t  a s
o r d e r e d  c r y s t a l s ,  w h i c h

m e a n s  t h e y  h a v e  a
r e p e a t i n g  u n i t .

S o l i d s  c a n  a l s o  b e
d i s o r d e r e d  ( a m o r p h o u s ) .

T h e r e  i s  n o  r e p e a t a b l e
u n i t .

T h e  s a m e  a t o m s  c a n
e x i s t  a s  e i t h e r  o r d e r e d
c r y s t a l s  o r  a m o r p h o u s

s o l i d s .



A t o m i c  o r d e r  d i c t a t e s
l i f e - s i z e d  s t r u c t u r e .

N a t u r a l  q u a r t z  s h o w s
e d g e s .  

S i l i c o n  d i o x i d e  c a n  m a k e
q u a r t z ,  a n  o r d e r e d

c r y s t a l .

T h e s e  e d g e s  o c c u r  a l o n g
b o u n d a r i e s  b e t w e e n

l a y e r s  o f  a t o m s .

Actual atomic
structure of

silicon dioxide
as quartz*:

*Structure from H. D'Amour, et al. Acta Cryst. (1979). B35, 550-555

silicon

oxygen

Edges and angles



No clear boundaries
to cut between

S i l i c o n  d i o x i d e  c a n  a l s o
m a k e  g l a s s  i n  w i n d o w s .
G l a s s  i s  a n  a m o r p h o u s

s o l i d .

T h e  d i s o r d e r e d  n a t u r e  o f
t h e  a t o m s  d o  n o t  d i c t a t e

a n y  l a r g e - s c a l e  o r d e r .

G l a s s  a p p e a r s  t o  b e
s m o o t h  a n d  c a n  a p p e a r

i n  m a n y  s h a p e s .

Atomic structure of
amorphous silicon

dioxide:

silicon

oxygen



S c i e n t i s t s  a r e
i n t e r e s t e d  i n

c o n t r o l l i n g  h o w  a t o m s
a r r a n g e  t h e m s e l v e s

i n t o  c r y s t a l s .
O n e  m e t h o d  i s  c a l l e d
s o l i d - p h a s e  e p i t a x y .

' S o l i d - p h a s e '  m e a n s  t h e
a t o m s  a r e  a t  l o w

t e m p e r a t u r e s  a n d  d o  n o t
f l o w  a s  m u c h  l i k e  a

l i q u i d .

S i l i c o n  d i o x i d e  i s  j u s t  o n e  o f  m a n y  m a t e r i a l s  w h i c h
c a n  e x i s t  a s  a n  o r d e r e d  c r y s t a l  o r  d i s o r d e r e d

s o l i d .

' E p i t a x y '  m e a n s  c r y s t a l l i z a t i o n  o c c u r s  w i t h
g u i d a n c e  f r o m  a  s u b s t r a t e  -  a  s u r f a c e  t e m p l a t e .

F

Substrate of
ordered material



T h e  s u b s t r a t e  g u i d e s  t h e  f i n a l
p o s i t i o n  o f  t h e  a t o m s  w h i l e  t h e y  a r e

h e a t e d  a t  a  l o w  t e m p e r a t u r e .

S o l i d - p h a s e  e p i t a x y  i s  l i k e  b a k i n g  a
c a k e :  t h e  s u b s t r a t e  i s  l i k e  a  c a k e

p a n ,  w h i c h  g u i d e s  t h e  s h a p e  o f  t h e
b a t t e r  i n  t h e  o v e n .

R e s e a r c h  i s  r e q u i r e d  t o  u n d e r s t a n d
w h a t  c o n d i t i o n s  a r e  r e q u i r e d  t o  m a k e

u n i f o r m  c r y s t a l s .

T h i s  c a n  b e  a  t r i c k y  p r o b l e m  a n d
r e q u i r e s  a  l o t  o f  c o l l a b o r a t i o n !C o n t r o l l i n g  c r y s t a l l i z a t i o n  r e q u i r e s  a

p r e c i s e  " r e c i p e "  o f  e x p e r i m e n t a l
c o n d i t i o n s .

Ingredie
nts

Steps
1.
2.
3.

From the Lab of T
.D. Janicki
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M Y  W O R K

Modeling Crystallization

I n  m y  r e s e a r c h ,  I  h a v e
u s e d  m o d e l s  t o  o b s e r v e

a t o m i c  m o t i o n  d u r i n g
c r y s t a l l i z a t i o n  f o r

c o m p l e x  o x i d e s .

C o m p l e x  o x i d e s  h a v e
a p p l i c a t i o n s  i n

e l e c t r o n i c s ,  l i k e  y o u r
c e l l  p h o n e !

T h e s e  m a t e r i a l s  a r e
" o x i d e s "  b e c a u s e  t h e y

c o n t a i n  o x y g e n .

T h e s e  m a t e r i a l s  a r e
" c o m p l e x "  b e c a u s e  t h e y
c o n t a i n  m o r e  t h a n  o n e

o t h e r  a t o m  t y p e .

oxygen

other elements



I n  s i m u l a t i o n s ,  w e  c a n  t r a c k  h o w
a t o m s  t r a n s i t i o n  f r o m  a  d i s o r d e r e d ,

a m o r p h o u s  p h a s e  t o  a n  o r d e r e d
c r y s t a l .

S i m u l a t i o n s  s t a r t  w i t h  a n  i n i t i a l
c o n f i g u r a t i o n  o f  a t o m s  w h i c h

r e s e m b l e s  e x p e r i m e n t s .

T h e  i n i t i a l  s t r u c t u r e  i n c l u d e s  t h e
a m o r p h o u s  m a t e r i a l  w e  w a n t  t o

c r y s t a l l i z e . . .

. . .  a n d  a  c r y s t a l  s u b s t r a t e  w h i c h  w i l l
g u i d e  t h e  a m o r p h o u s  a t o m s  d u r i n g

h e a t i n g .  



U p o n  a p p l i c a t i o n  o f  a
F o r c e  F i e l d  a n d  h e a t . . .

. . . t h e  a m o r p h o u s
a t o m s . . .

. . . b e c o m e  c r y s t a l l i n e .

R e a l  
M o d e l !



M o l e c u l a r  m o d e l s  a r e  i m p o r t a n t  f o r
s t u d y i n g  c r y s t a l l i z a t i o n  b e c a u s e  w e
c a n  s i m u l a t e  s m a l l  a t o m i c  m o t i o n s .

B y  u n d e r s t a n d i n g  t h e  m e c h a n i s m  o f
c r y s t a l l i z a t i o n  w i t h  m o d e l s ,

e x p e r i m e n t a l  m e t h o d s  c a n  b e
m o d i f i e d  t o  b e  m o r e  e f f i c i e n t  a n d

p r o d u c e  m o r e  e f f e c t i v e  n a n o -
e l e c t r o n i c  m a t e r i a l s :  q u a n t u m  d o t s ,

s e m i c o n d u c t o r s ,  c a p a c i t o r s ,  a n d
m o r e !   

How an atom moved from A to B

M o l e c u l a r  s i m u l a t i o n s  a r e  a n  e s s e n t i a l  a r e a  o f
r e s e a r c h  f o r  u n d e r s t a n d i n g  h o w  o u r  w o r l d  w o r k s

o n  a n  a t o m i c  l e v e l .  



C o m p u t a t i o n a l  c a p a b i l i t i e s  a r e  g r o w i n g  r a p i d l y .
I t  i s  a n  e x c i t i n g  t i m e  t o  b e  a  s c i e n t i s t ,  t o  a s k

q u e s t i o n s  a n d  t o  s e e k  a n s w e r s  a b o u t  o u r
u n i v e r s e !   



A c k n o w l e d g m e n t s



 S c i e n t i f i c  r e s e a r c h  r e q u i r e s  i n t e n s e  c o l l a b o r a t i o n  a n d  c o m m u n i c a t i o n
.  I  a m  g r a t e f u l  f o r  e n r i c h i n g  c o n v e r s a t i o n s  w i t h  m y  p e e r s  a n d

c o a u t h o r s .   I  w o u l d  e s p e c i a l l y  l i k e  t o  t h a n k  t h e  f o l l o w i n g  g r o u p s  f o r
t h e i r  c o n t i n u e d  i n t e l l e c t u a l  a n d  f i n a n c i a l  s u p p o r t :



N a t i o n a l  S c i e n c e  F o u n d a t i o n  G r a d u a t e  R e s e a r c h  F e l l o w s  P r o g r a m

U W  D e p a r t m e n t  o f  C h e m i s t r y
U W  M a t e r i a l s  R e s e a r c h  S c i e n c e  a n d  E n g i n e e r i n g  C e n t e r  ( M R S E C )

S c h m i d t  R e s e a r c h  G r o u p



A d d i t i o n a l  t h a n k s  t o  t h e  f o l l o w i n g  g r o u p s  a n d  i n d i v i d u a l s  f o r  f e e d b a c k
o n  t h i s  t h e s i s  c h a p t e r :

C a r l  A r d i s s o n o                R e b e c a  F e r n a n d e z           J R  S c h m i d t  
C a t e l y n  B a l g e m a n            L e v i  H o g a n                    M a d i s o n  T a l l a n t
Z a c h  B a l g e m a n                D a r l e n e  J a n i c k i              M a r y  V a n  V l e e t
                                  A j a y  M u r a l d i h a n

                   W i s c o n s i n  I n i t i a t i v e  f o r  S c i e n c e  L i t e r a c y
C a y c e  O s b o r n e                E l i z a b e t h  R e y n o l d s          B a s s a m  S h a k h a s h i r i
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