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1. ábra. Polikristályos morfológiák fagyott italokban. Balról jobbra: víz, gin, amerikai sör (pale ale), poharak aljáról összeöntött (dirty) Martini,
vodka-tonik [1].

8. ábra. Új orientációk képzõdése a kristályosodási fronton a molekuláris fázismezõmodellben: a)–c) részecskesûrûség-, orientáció-, illetve
Voronoi-térképek egy nagyobb szimuláció 20 nm × 20 nm területérõl. d) Szferolitszerû alakzat orientációs térképe egy 200 nm × 200 nm-es
szimulációban.

5. ábra. Súlyzó alakú háromdimenziós szferolitok a kísérletekben (balra) és kialakulásuk fázismezõ-elméleti szimulációja (jobbra). Az utóbbi
esetben a színek az eredeti orientációtól való szögeltérést mutatják.

a) b) c) d)

7. ábra. Új orientációk képzõdése a szferolitot határoló kris-
tályosodási fronton: orientációs hibák az orientációsmezõ-
modellben. A különféle színek eltérõ kristálytani orientáció-
kat jeleznek, ahol a szín változik szemcsehatár található, ami
koherens diszlokációfalnak tekinthetõ.

20 mm

6. ábra. Orientációeloszlás a szferolitokban a polari-
zált transzmissziós fénymikroszkópia alapján [9] (bal-
ra és középen) és a fázismezõ-elméleti szimulációban
(jobbra).



Az 1988-ban alapított Academia Europaea (AE) 2017-es éves konferenciáját szeptember elején

Budapesten rendezte a Magyar Tudományos Akadémián. A konferenciához kapcsolódóan a Fizika

és Mûszaki Tudományok Szekciók közös szimpóziumán az AE tizenkét új tagja tartott székfoglaló

elõadást. A nyolc országból érkezett elõadók között volt az AE négy új magyar tagja,

és Felkértük õket, hogy a

számára írják meg eredetileg angolul tartott elõadásuk magyar változatát. A négy cikkbõl kettõt a

jelenlegi, kettõt a következõ számunkban közlünk.

Bíró Tamás

Sándor, Gránásy László, Gyulai József Kamarás Katalin. Fizikai Szemle

SZÁMÍTÓGÉPES ANYAGTUDOMÁNY: TÛKRISTÁLYOKTÓL
A KOMPLEX POLIKRISTÁLYOS ALAKZATOKIG

Gránásy László fizikus az MTA doktora, az
MTA Wigner Fizikai Kutatóközpont tudo-
mányos tanácsadója, az Academia Euro-
paea tagja. Diplomát és PhD-fokozatot az
ELTE-n szerzett. Több európai, amerikai és
japán egyetem, kutatóintézet ösztöndíjasa,
vendégkutatója, professzora. Fõ érdeklõ-
dési területe a komplex megszilárdulási
folyamatok térelméleti modellezése atomi
skálán mûködõ és lokálisan átlagolt
(coarse grained) módszerekkel.

Gránásy László
MTA Wigner FK Szilárdtestfizikai és Optikai Intézet

A polikristályos anyagok, mint például technikai ötvö-
zeteink, a kerámiák, a polimerek, különféle ásványok,
egyes élelmiszerek stb. fontos szerepet játszanak min-
dennapi életünkben, akárcsak a biológiában és az or-
vostudományban. Az utóbbiaknál gondoljunk a fo-
gakra, csontokra, a vesekõre, az artériákban kialakuló
koleszterinlerakódásokra, illetve az Alzheimer-kór
során az emberi agyban kialakuló amiloidplakkokra,
amelyek szintén polikristályos képzõdmények.

A kristályokban az atomok vagy molekulák térben
periodikus módon helyezkednek el. A polikristályos
anyagok nagy számú kristályszemcsébõl épülnek fel,
amelyek méret-, alak-, orientáció- és összetétel-elosz-
lása határozza meg az adott anyag fizikai és kémiai
tulajdonságait. A létrejövõ polikristályos szerkezetek
morfológiája igen változatos, ám a különféle anyag-
családokban kialakuló szerkezetek közt széleskörû
hasonlóság figyelhetõ meg. Így például a fenyõfasze-
rû, úgynevezett dendrites alakzatok egyaránt létrejön-
nek a hideg környezetben fújt szappanbuborék fagyá-
sakor, a fémötvözetekben, a kristályos polimerekben,
jégvirágként, vagy éppen a megfagyott sörben. Ha-
sonló a helyzet a polikristályos szferolitok esetén is,
amelyek radiális irányban növõ kristályszálakból áll-
nak. Ezért – talán szokatlan módon – fagyott italokról
polarizált fénnyel készített fényképekkel [1] illusztrá-
lom a polikristályos szerkezetek morfológiai sokféle-
ségét (1. ábra az első belső borítón).

Ezek az alakzatok a kristálycsíra-képzõdés (más-
képp nukleáció), a kristálynövekedés, illetve a szem-

csedurvulás jelenségeinek kölcsönhatásával jönnek
létre. Az, hogy igen eltérõ molekulageometriájú rend-
szerekben, hasonló morfológiák jönnek létre, felveti
egy általánosan alkalmazható matematikai modell
lehetõségét.

Ilyen problémák vizsgálatával a számítógépes
anyagfizika foglalkozik, amelynek célja a különféle
anyagok viselkedésének megértése és megjóslása.
Minthogy a szóba jövõ folyamatok méretskálája az
atomi méretektõl a mérnöki gyakorlatban elõforduló
makroszkopikus méretekig terjed, a számítógépes
anyagfizika mikro-, mezo- és makroskálákon alkal-
mazható módszerekre egyaránt támaszkodik. Ezek
között, egyebek mellett, az elsõ elvekbõl történõ
kvantummechanikai számolások, a klasszikus sûrû-
ségfunkcionál-technika (statisztikus fizikai módszer a
fázisátalakulások leírására), a molekuláris dinamika (a
newtoni mozgásegyenletek megoldása alkalmas po-
tenciálokkal kölcsönható tömegpontokra), a fázisme-
zõ-elmélet (lásd alább részletesen), illetve a számító-
gépes folyadékdinamika (a Navier–Stokes-egyenletek
numerikus megoldása megfelelõ határfeltételek mel-
lett) említendõk.

Az 1. ábrán látható polikristályos mikroszerkeze-
tek a 10−6 – 10−2 méteres hossz-, illetve a 10−6 másod-
perctõl percekig terjedõ idõskálán képzõdnek. Ezek
leírására a fázismezõ-elmélet szolgál, amelynek két
változata ismert: a molekuláris fázismezõ-elmélet
(PFC = Phase-Field Crystal modell), illetve a kristály-
folyadék fázisátmenetet lokálisan átlagolt rendpara-
méterrel, az úgynevezett fázismezõ segítségével leíró
konvencionális fázismezõ-elmélet (PF = Phase Field).
Ezen elméleteket és eredményeiket több korábbi
cikkben tárgyaltuk a Fizikai Szemle oldalain [2–5]. A
molekuláris elméletben az anyag lokális állapotát
idõátlagolt részecskesûrûséggel jellemezzük. Ez a
molekulák vándorlása miatt a folyadékban homogén,
míg a kristályban csúcsokkal rendelkezik a molekulák
helyén, amely csúcsok elrendezése a kristálytani
orientációt is rögzíti (2. ábra ). Ezzel szemben a kon-
vencionális fázismezõ-elméletekben a sûrûségcsúcsok
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burkolóját (amit a 2. ábrán

2. ábra. Az idõátlagolt molekulasûrûség térbeli változása a kristály-folyadék határon. A kristály-
folyadék átmenetet leíró strukturális rendparaméter, a fázismezõ, ennek megfelelõ változását a
felület fölé rajzolt háló jelzi.

3. ábra. A polikristályos mikroszerkezetek számítógépes szimulációjának sematikus ábrázolása.

mikroszerkezet

adatok

numerikus megoldómodell

1,0

1,0

0,8

0,8

0,6

0,6

0,4

0,4

0,2

0,2
0,0

0,0 számítástechnika

látható háló szemléltet) hasz-
náljuk annak jelzésére, hogy
melyik fázisban vagyunk. Ek-
kor azonban egy újabb, úgy-
nevezett orientációs mezõre
van szükségünk, hogy meg-
adjuk a lokális kristálytani
orientációt. A polikristályos
anyagok leírásának további
lehetõsége a multifázismezõ-
elmélet, amelyben minden
kristályszemcséhez (orientá-
cióhoz) külön fázismezõt ren-
delünk, ami az adott szemcsé-
ben 1, azon kívül 0 és a szem-
cse határán, e két érték között
folytonosan megy át. Munká-
ink során mindhárom megkö-
zelítést használtuk, de leglátványosabb eredményein-
ket az elsõ két modellcsalád továbbfejlesztésével/al-
kalmazásával értük el.

A kristály-folyadék rendszer szabadenergiája kife-
jezhetõ a molekulasûrûséggel, illetve a fázismezõ se-
gítségével. A lokális állapot idõfejlõdésének leírására
– a szabadenergiából kiindulva, a statisztikus fizika
szabályainak megfelelõen – az adott rendszer sajátsá-
gainak megfelelõ mozgásegyenletek származtatha-
tók. A rendszer idõfejlõdését általában más, lassan
változó mezõkhöz (például hõmérséklet, összetétel,
illetve orientáció) csatoljuk. A mozgásegyenletek
bonyolult, erõsen nemlineáris, sztochasztikus parciá-
lis differenciálegyenlet-rendszerek, amelyek megol-
dása általános esetben csak numerikus (véges diffe-
rencia, véges elem, illetve spektrális) módszerek al-
kalmazásával lehetséges. A polikristályos szerkezet
kialakulásának leírásához a matematikai modellen túl
meglehetõsen részletes információra van szükségünk
az adott anyag jellemzésére (az egyes fázisok szabad-
energiája a hõmérséklet és összetétel függvényében,
a felületi szabadenergiák és
anizotrópiáik, illetve az idõ-
skálákat meghatározó diffú-
ziós együtthatók), amelyek
bemenõ adatként rögzítik a
modellparamétereket. Végül a
numerikus problémamegol-
dáshoz számítástechnikára
van szükség, ami ebben az
esetben CPU és GPU klaszte-
reket, illetve szuperszámító-
gépeket jelent. Amennyiben
mindez rendelkezésre áll, le-
hetõség nyílik a polikristályos
mikroszerkezet megjóslására.
A fentiek sematikus ábrázolá-
sa a 3. ábrán látható.

A teljes folyamat csak né-
hány anyagcsalád (egyes fém-
ötvözetek) esetén volt megva-

lósítható, ahol elegendõen részletes információ állt
rendelkezésre. Ezeknél megvalósulhatott a tudásalapú
anyagtervezés.

A fenti megközelítés „lelke” az alkalmazott mate-
matikai modell. Ha értõ szemmel vizsgáljuk a polikris-
tályos alakzatokat, akkor a modell az alábbi fizikai
jelenségeket kell tartalmazza: (1) Diffúziós instabilitá-
sok (amelyek a dendrites szerkezetek kialakulását
vezérlik). (2) Növekedési centrumok nukleációja az
olvadáspontja alá hûtött folyadékban, ami történhet
homogén módon a folyadékbeli véletlen atomi moz-
gásokkal, vagy heterogén módon valamely idegen
felület (a folyadékot tartalmazó edény fala, lebegõ
részecskék stb.) segítségével. (3) Új kristályszemcsék
nukleációja a növekvõ kristály felületénél (a továb-
biakban „front menti nukleáció”), amely folyamat
elsõsorban a polikristályos növekedési formák, mint
például a szferolitok, kialakulásánál játszik meghatá-
rozó szerepet.

Az elmúlt másfél évtizedben fokozatosan felépítet-
tünk egy olyan orientációs mezõn alapuló modellt,
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amely két, illetve három dimenzióban tartalmazza

4. ábra. Polimerfilmekben megfigyelt polikristályos növekedési formák (elsõ és harmadik sor) és fázismezõ elméleti szimulációjuk (máso-
dik és negyedik sor). Ezen bonyolultabb alakzatok kialakulásában a véletlen események fontos szerepet játszanak, így az elmélet és szimu-
láció között csak statisztikus hasonlóság várható.

mindezeket az elemeket. Modellünket sikerrel alkal-
maztuk olyan bonyolult polikristályos növekedési
formák leírására, mint a különféle szferolitalakzatok
(4. ábra és az 5. ábra az első belső borítón) [6], az
idegen részecskék hatására kialakuló rendezetlen,
úgynevezett „szédelgõ” (dizzy) dendritek [7] (4. áb-
ra ), illetve a fraktálszerû polikristályos aggregátumok
[8]. Ugyancsak sikerrel írtuk le a polimerrétegek meg-
karcolásának, illetve átszúrásának hatását a kristályo-
sodás morfológiájára [8]. Ahol kísérleti adat áll rendel-
kezésre [9] az orientációeloszlásra, ott jó egyezés fi-
gyelhetõ meg a kísérlet és elmélet között (6. ábra az
első belső borítón).

Természetes módon vetõdik fel a kérdés, hogy az
új orientációk milyen mikromechanizmussal jelennek
meg. Az orientációs mezõ modellben akkor lépnek
fel, ha az orientációs rendezõdés lassú a növekedés-
hez képest, s így orientációs hibák fagynak be a nö-
vekvõ kristályba (7. ábra az első belső borítón). Ezek
a hibák feltehetõen diszlokációk megjelenéseként
értelmezhetõk a molekuláris skálán. Ennek tisztázása

érdekében vizsgálatokat végeztünk a molekuláris
skálán mûködõ fázismezõ-elmélet keretében, az egy-
szerûség kedvéért egyelõre két dimenzióban [10].
Nagy túlhûtéseknél (mélyen az olvadáspont alatt)
kétféle mechanizmust figyeltünk meg: (1) diszlokáció
(kristályhiba) sorok képzõdése, amely valószínûleg a
kristályos fázisba befagyott feszültségek hatására jön
létre, illetve (2) a front közelében történõ nukleáció,
amely – megfigyeléseink szerint – a front elõtt kiala-
kuló sûrûséghullámok interferenciája miatt lép fel. A
kétféle mechanizmus jól látható a 8. ábrán (az első
belső borítón), amelyen a részecskesûrûség-térkép,
az orientációs térkép (a g6 = ∑exp(6iθk ) komplex
strukturális rendparaméter fázisszögét mutatja, ahol θk

a k -adik szomszéd irányába mutató vektor dõlésszö-
ge), valamint az úgynevezett Voronoi-sokszöganalízis
eredménye látható. Az utóbbi esetben a molekulákból
szomszédjaikhoz vezetõ szakaszok feléhez berajzolt
merõleges vonalak belsõ burkolója egy sokszöget ad
meg (a Voronoi-sokszög), amelyet a szomszédok n
számának meghatározására használhatunk. Az ábrán
sokszögeket a szomszédszám függvényében színez-
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tük ki: az n = 4, 5, 6 és 7 eseteket rendre szürke, pi-
ros, sárga és kék színekkel jelöltük. Ebben a megfo-
galmazásban a diszlokációk 5 és 7 szomszéddal ren-
delkezõ (piros-kék) molekulákból álló párokként
jelentkeznek. Megjegyezzük, hogy a 7. ábrán látható
szimuláció a 10 mikronos méretskálán zajló esemé-
nyeket mutat, míg a 8. ábra a)–c) paneljein 20 nano-
méteres skálán zajló folyamatok láthatók. A nagyobb
molekuláris szimulációkban (~0,2 mikron) megfelelõ
körülmények közt szferolitszerû polikristályos alakza-
tok jönnek létre (8.d ábra ).

Érdemes megjegyezni, hogy a molekuláris fázisme-
zõ által megjósolt front elõtti nukleációs folyamatot
velünk lényegében egyidõben japán kutatók is megfi-
gyelték nagyméretû háromdimenziós molekuláris di-
namikai szimulációkban [11].

A komplex polikristályos morfológiák leírása mellett
sikeresen alkalmaztuk az orientációs mezõn alapuló
modellünket olyan ipari szempontból érdekes anyagok
fejlesztése során, mint a lágymágneses anyagok, ólom-
mentes önkenõ csapágyanyagok, magas olvadáspontú
anyagok gázturbinalapátokhoz, illetve eutektikus meg-
szilárdulással elõállított különleges optikai tulajdonsá-
gú, úgynevezett metaanyagok. Ezek a fejlesztések nem-
zetközi együttmûködésben, kutatóintézetekbõl és ipari
cégekbõl álló konzorciumok keretében történtek. A
fentiek mellett fõbb kutatási irányaink közé tartozik a
kristálycsíra-képzõdés vizsgálata molekuláris skálán
[10, 12, 13], illetve a folyadékáramlás megszilárdulásra
gyakorolt hatásának feltárása [10]. A közeljövõben azon
fontos kérdés tisztázását tervezzük, hogy az anyagtudo-
mányban felhalmozott ismeretek milyen mértékben
vihetõk át a biológiai rendszerekben zajló kristályoso-
dási folyamatokra.

További, a fentiekhez kapcsolódó eredmények
(publikációk, számítógépes animációk) találhatók
csoportunk honlapjain [14].

Végül szeretnék köszönetet mondani munkatár-
saimnak, elsõsorban Pusztai Tamásnak, Tóth Gyulá-
nak, Tegze Györgynek, Börzsönyi Tamásnak, Pod-

maniczky Frigyesnek, Rátkai Lászlónak és Korbuly
Bálintnak, akik nélkül ezek ez eredmények nem vagy
nehezebben születtek volna meg, valamint külföldi
együttmûködõ partnereimnek James A. Warrennek és
Jack F. Douglasnak (National Institute of Standards
and Technology, Gaithersburg, MD, USA).
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