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1. abra. Polikristalyos morfologidk fagyott italokban. Balrol jobbra: viz, gin, amerikai sor (pale ale), poharak aljarol dsszeontott (dirty) Martini,
vodka-tonik [1].
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5. abra. Sulyz6 alakt hiromdimenzios szferolitok a kisérletekben (balra) és kialakulasuk fazismez&-elméleti szimulacioja (jobbra). Az utdbbi
esetben a szinek az eredeti orientaciotol valo szogeltérést mutatjak.

6. dbra. Orientacideloszlas a szferolitokban a polari-
zalt transzmisszios fénymikroszkopia alapjan [9] (bal-
ra és kozépen) és a fazismezd-elméleti szimuldcidban
(jobbra).

7. dbra. Uj orientdciok képzddése a szferolitot hatdrol6 kris-

talyosodasi fronton: orientacios hibak az orientacidsmezs-
modellben. A kiilonféle szinek eltérd kristalytani orientacio-
katjeleznek, ahol a szin viltozik szemcsehatar talalhato, ami
koherens diszlokaciofalnak tekinthetd.

8. dbra. Uj orienticiok képzddése a kristdlyosoddsi fronton a molekularis fizismezémodellben: a)—c) részecskestirtiség-, orienticio-, illetve

Voronoi-térképek egy nagyobb szimulacié 20 nm x 20 nm tertletérdl. d) Szferolitszert alakzat orientacios térképe egy 200 nm x 200 nm-es
szimuldcioban.
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Az 1988-ban alapitott Academia Europaea (AE) 2017-es éves konferencidjat szeptember elején
Budapesten rendezte a Magyar Tudomanyos Akadémian. A konferencidhoz kapcsolédéan a Fizika
és Miszaki Tudomanyok Szekcidk kézos szimpdziuman az AE tizenkét (j tagja tartott székfoglald
el6adast. A nyolc orszagbdl érkezett el6addk kdzott volt az AE négy Uj magyar tagja, Biré Tamds
Sdndor, Grandsy Laszlé, Gyulai J6zsef és Kamards Katalin. Felkértik 6ket, hogy a Fizikai Szemle
szamara irjak meg eredetileg angolul tartott el6adasuk magyar valtozatat. A négy cikkbdl kettét a
jelenlegi, kettét a kovetkezd szamunkban kozltink.

SZAMITOGEPES ANYAGTUDOMANY: TUKRISTALYOKTOL
A KOMPLEX POLIKRISTALYOS ALAKZATOKIG

A polikristalyos anyagok, mint példaul technikai 6tvo-
zeteink, a keramiak, a polimerek, kiilonféle asvanyok,
egyes élelmiszerek stb. fontos szerepet jatszanak min-
dennapi életiinkben, akarcsak a bioldgidban és az or-
vostudomanyban. Az utébbiaknil gondoljunk a fo-
gakra, csontokra, a vesekdre, az artéridkban kialakulo
koleszterinlerakodasokra, illetve az Alzheimer-kor
sordn az emberi agyban kialakulé amiloidplakkokra,
amelyek szintén polikristalyos képzédmények.

A kristalyokban az atomok vagy molekulak térben
periodikus modon helyezkednek el. A polikristilyos
anyagok nagy szamu kristalyszemcsébdl épiilnek fel,
amelyek méret-, alak-, orientacio- és Osszetétel-elosz-
lasa hatarozza meg az adott anyag fizikai és kémiai
tulajdonsagait. A létrejovs polikristalyos szerkezetek
morfologidja igen valtozatos, am a kulonféle anyag-
csaladokban kialakulo szerkezetek kozt széleskord
hasonl6sig figyelhetd meg. Igy példaul a fenyGfasze-
rd, Ggynevezett dendrites alakzatok egyarant létrejon-
nek a hideg kornyezetben fujt szappanbuborék fagya-
sakor, a féemotvozetekben, a kristalyos polimerekben,
jegviragként, vagy éppen a megfagyott sorben. Ha-
sonl6 a helyzet a polikristalyos szferolitok esetén is,
amelyek radidlis irAnyban nové kristalyszalakbol all-
nak. Ezért — talan szokatlan médon — fagyott italokrol
polarizalt fénnyel készitett fényképekkel [1] illusztra-
lom a polikristalyos szerkezetek morfologiai sokféle-
ségét (1. abra az elsé bels6 boriton).

Ezek az alakzatok a kristalycsira-képzédés (mas-
képp nukledcid), a kristilynovekedés, illetve a szem-
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csedurvulas jelenségeinek kolcsonhatasaval jonnek
létre. Az, hogy igen eltéré molekulageometriaju rend-
szerekben, hasonlé morfologidk jonnek létre, felveti
egy altalanosan alkalmazhat6 matematikai modell
lehet&ségét.

Ilyen problémidk vizsgalatival a szamitogépes
anyagfizika foglalkozik, amelynek célja a kulonféle
anyagok viselkedésének megértése és megjoslasa.
Minthogy a szoba jové folyamatok meéretskaldja az
atomi méretektSl a mérnoki gyakorlatban elSfordulo
makroszkopikus méretekig terjed, a szamitogépes
anyagfizika mikro-, mezo- és makroskalakon alkal-
mazhat6 modszerekre egyarant tamaszkodik. Ezek
kozott, egyebek mellett, az elsé elvekbdl torténd
kvantummechanikai szamolasok, a klasszikus strd-
ségfunkcionil-technika (statisztikus fizikai modszer a
fazisatalakulasok leirasara), a molekularis dinamika (a
newtoni mozgasegyenletek megolddsa alkalmas po-
tencialokkal kolesonhatd tomegpontokra), a fazisme-
zG-elmélet (1asd alabb részletesen), illetve a szamito-
gépes folyadékdinamika (a Navier—Stokes-egyenletek
numerikus megoldasa megfelel§ hatdrfeltételek mel-
lett) emlitenddk.

Az 1. dabran lithato polikristalyos mikroszerkeze-
tek a 107 — 107 méteres hossz-, illetve a 10 masod-
perctdSl percekig terjedS idGskalan képzédnek. Ezek
lefrisara a fazismezG-elmélet szolgal, amelynek két
valtozata ismert: a molekularis fazismez&-elmélet
(PFC = Phase-Field Crystal modelD), illetve a kristaly-
folyadék fazisatmenetet lokalisan atlagolt rendpara-
méterrel, az Ggynevezett fizismezs§ segitségével leird
konvencionalis fazismez&-elmélet (PF = Phase Field).
Ezen elméleteket és eredményeiket tobb korabbi
cikkben targyaltuk a Fizikai Szemle oldalain [2-5]. A
molekularis elméletben az anyag lokalis allapotat
idGatlagolt részecskesuriséggel jellemezzik. Ez a
molekulak vandorlasa miatt a folyadékban homogén,
mig a kristalyban cstcsokkal rendelkezik a molekulak
helyén, amely cstcsok elrendezése a kristilytani
orientaciot is rogziti (2. abra). Ezzel szemben a kon-
vencionalis fazismez6-elméletekben a slrtiségcstcsok
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burkoléjat (amit a 2. dbran
lathato halo szemléltet) hasz-
naljuk annak jelzésére, hogy
melyik fazisban vagyunk. Ek-
kor azonban egy Gjabb, Ggy-
nevezett orientdcios mezore
van szukséglink, hogy meg-
adjuk a lokalis kristalytani
orientaciot. A polikristalyos
anyagok lefrasinak tovabbi
lehet&sége a multifazismezd-
elmélet, amelyben minden
kristdlyszemcséhez (orienta-
cidhoz) kiulon fazismezot ren-
deliink, ami az adott szemcsé-
ben 1, azon kiviil 0 és a szem-
cse hataran, e két érték kozott
folytonosan megy at. Munka-
ink soran mindharom megko-
zelitést hasznaltuk, de leglatvanyosabb eredményein-
ket az elsé két modellcsalad tovabbfejlesztésével/al-
kalmazasaval értik el.

A kristaly-folyadék rendszer szabadenergidja kife-
jezhet6 a molekulastriséggel, illetve a fazismezd se-
gitségével. A lokalis dllapot idéfejlédésének leirasara
— a szabadenergiabol kiindulva, a statisztikus fizika
szabdlyainak megfelelGen — az adott rendszer sajitsa-
gainak megfelel6 mozgasegyenletek szarmaztatha-
tok. A rendszer idéfejlédését altalaban mas, lassan
valtoz6 mezSkhoz (példaul hémérséklet, Osszetétel,
illetve orientdci6é) csatoljuk. A mozgisegyenletek
bonyolult, er6sen nemlinearis, sztochasztikus parcia-
lis differencidlegyenlet-rendszerek, amelyek megol-
dasa altalanos esetben csak numerikus (véges diffe-
rencia, véges elem, illetve spektrilis) modszerek al-
kalmazasaval lehetséges. A polikristalyos szerkezet
kialakuldsanak leirdsihoz a matematikai modellen tal
meglehetdsen részletes informaciora van sziikségiink
az adott anyag jellemzésére (az egyes fazisok szabad-
energidja a hémérséklet és Osszetétel fliggvényében,
a feluleti szabadenergidk és
anizotropidik, illetve az idG-
skaldkat meghatirozo diffa-
zibs egyutthatok), amelyek
bemend adatként rogzitik a
modellparamétereket. Végtil a
numerikus problémamegol-
dashoz  szamitastechnikara
van szikség, ami ebben az
esetben CPU és GPU klaszte-
reket, illetve szuperszamit6-
gépeket jelent. Amennyiben
mindez rendelkezésre all, le-
het&ség nyilik a polikristalyos
mikroszerkezet megjoslasara.
A fentiek sematikus abrazola-
sa a 3. dbran lathato.

A teljes folyamat csak né-
hiny anyagcsalad (egyes fém-
otvozetek) esetén volt megva-
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2. dabra. Az idGatlagolt molekulastriség térbeli valtozasa a kristaly-folyadék hataron. A kristaly-
folyadék atmenetet leir6 strukturdlis rendparaméter, a fazismezs, ennek megfelel§ viltozasat a
feliilet folé rajzolt halo jelzi.

l6sithato, ahol elegendSen részletes informacio allt
rendelkezésre. Ezeknél megvalosulhatott a tudasalapa
anyagtervezeés.

A fenti megkozelités ,lelke” az alkalmazott mate-
matikai modell. Ha ért6 szemmel vizsgaljuk a polikris-
talyos alakzatokat, akkor a modell az alabbi fizikai
jelenségeket kell tartalmazza: (1) Diffazios instabilita-
sok (amelyek a dendrites szerkezetek kialakulasat
vezérlik). (2) Novekedési centrumok nukledcidja az
olvadaspontja ala httott folyadékban, ami torténhet
homogén modon a folyadékbeli véletlen atomi moz-
gasokkal, vagy heterogén modon valamely idegen
felulet (a folyadékot tartalmaz6 edény fala, lebegé
részecskék stb.) segitségével. (3) Uj kristilyszemcsék
nukleacioja a novekvds kristdly felileténél (a tovab-
biakban front menti nukleici6”), amely folyamat
elsGsorban a polikristalyos novekedési formdk, mint
példaul a szferolitok, kialakulasanal jatszik meghata-
rozo szerepet.

Az elmult masfél évtizedben fokozatosan felépitet-
tink egy olyan orientaciés mez6n alapulé modellt,

numerikus megoldo

szamitastechnika

mikroszerkezet
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amely két, illetve harom dimenzidban tartalmazza
mindezeket az elemeket. Modelliinket sikerrel alkal-
maztuk olyan bonyolult polikristilyos novekedési
formak leirasara, mint a kilonféle szferolitalakzatok
(4. dbra és az 5. dbra az els6 belsS boriton) [6], az
idegen részecskék hatdsira kialakuld rendezetlen,
ugynevezett ,szédelgs” (dizzy) dendritek [7] (4. db-
ra), illetve a fraktalszerd polikristilyos aggregatumok
[8]. Ugyancsak sikerrel irtuk le a polimerrétegek meg-
karcoldsanak, illetve atszarasinak hatasat a kristalyo-
sodas morfologiajara [8]. Ahol kisérleti adat 4ll rendel-
kezésre [9] az orientacideloszlasra, ott jO egyezés fi-
gyelhetS meg a kisérlet és elmélet kozott (6. dbra az
elsG belsd boriton).

Természetes modon vetddik fel a kérdés, hogy az
4j orientaciok milyen mikromechanizmussal jelennek
meg. Az orienticidés mezS modellben akkor 1épnek
fel, ha az orientacios rendezddés lassa a novekedés-
hez képest, s igy orientacios hibak fagynak be a no-
vekvé kristalyba (7. dbra az elsé belsé boriton). Ezek
a hibak feltehetGen diszlokdciok megjelenéseként
értelmezhetSk a molekularis skalan. Ennek tisztazasa
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G és harmadik sor) és fazismezd elméleti szimulacidjuk (maso-
dik és negyedik sor). Ezen bonyolultabb alakzatok kialakulasaban a véletlen események fontos szerepet jatszanak, igy az elmélet és szimu-
lacio kozott csak statisztikus hasonlosag varhato.

érdekében vizsgilatokat végeztiink a molekularis
skdldan mikods fazismezs-elmélet keretében, az egy-
szerlség kedvéért egyelGre két dimenzidban [10].
Nagy talhitéseknél (mélyen az olvadaspont alatt)
kétféle mechanizmust figyeltiink meg: (1) diszlokacio
(kristalyhiba) sorok képz&dése, amely valoszintleg a
kristalyos fazisba befagyott feszultségek hatasara jon
létre, illetve (2) a front kozelében torténd nukleacio,
amely — megfigyeléseink szerint — a front el6tt kiala-
kul6 strdséghullaimok interferencidja miatt lép fel. A
kétféle mechanizmus jol lathatdé a 8. abran (az els6
belsé boriton), amelyen a részecskestriség-térkép,
az orientdcios térkép (a g, = 2exp(6i0,) komplex
strukturdlis rendparaméter fazisszogét mutatja, ahol 0,
a k-adik szomszéd iranyaba mutat6 vektor délésszo-
ge), valamint az Ggynevezett Voronoi-sokszoganalizis
eredménye lathatd. Az utdbbi esetben a molekulakbol
szomszédjaikhoz vezetS szakaszok feléhez berajzolt
merdleges vonalak belsé burkoldja egy sokszoget ad
meg (a Voronoi-sokszog), amelyet a szomszédok n
szamanak meghatdrozasira hasznilhatunk. Az abran
sokszogeket a szomszédszam flggvényében szinez-
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tik ki: az 7 = 4, 5, 6 és 7 eseteket rendre sziirke, pi-
ros, sarga és kék szinekkel jeloltik. Ebben a megfo-
galmazasban a diszlokdciok 5 és 7 szomszéddal ren-
delkez& (piros-kék) molekuldkbol 4ll6 parokként
jelentkeznek. Megjegyezzik, hogy a 7. dbran lathato
szimulacidé a 10 mikronos méretskdlan zajlé esemé-
nyeket mutat, mig a 8. dbra a)-c) paneljein 20 nano-
méteres skalan zajlo folyamatok lathatok. A nagyobb
molekularis szimulaciokban (~0,2 mikron) megfelel
kortlmények kozt szferolitszerd polikristalyos alakza-
tok jonnek létre (8.d dbra).

Erdemes megjegyezni, hogy a molekuldris fazisme-
z6 altal megjosolt front el6tti nukledcios folyamatot
veliink lényegében egyidGben japan kutatok is megfi-
gyelték nagyméretd hiromdimenziés molekularis di-
namikai szimulaciokban [11].

A komplex polikristilyos morfologidk leirasa mellett
sikeresen alkalmaztuk az orientacidés mezén alapuld
modelliinket olyan ipari szempontbol érdekes anyagok
fejlesztése soran, mint a lagymagneses anyagok, 6lom-
mentes onkend csapagyanyagok, magas olvadasponta
anyagok gazturbinalapatokhoz, illetve eutektikus meg-
szilardulassal elGallitott kilonleges optikai tulajdonsa-
g, tgynevezett metaanyagok. Ezek a fejlesztések nem-
zetkozi egyluttmikodésben, kutatéintézetekbdl és ipari
cégekbdl allo konzorciumok keretében torténtek. A
fentiek mellett f6bb kutatasi irdnyaink kozé tartozik a
kristalycsira-képzoédés vizsgalata molekularis skalan
(10, 12, 13], illetve a folyadékaramlas megszilardulasra
gyakorolt hatdsanak feltarasa [10]. A kozeljovSben azon
fontos kérdés tisztazasat tervezziik, hogy az anyagtudo-
manyban felhalmozott ismeretek milyen mértékben
vihetSk at a biologiai rendszerekben zajlo kristalyoso-
dasi folyamatokra.

Tovabbi, a fentiekhez kapcsol6dd eredmények
(publikicidk, szdmitdgépes animiciok) talalhatok
csoportunk honlapjain [14].

Végul szeretnék koszonetet mondani munkatar-
saimnak, elsGsorban Pusztai Tamdsnak, Toth Gyuld-
nak, Tegze Gyorgynek, Borzsényi Tamdsnak, Pod-

maniczky Frigyesnek, Ratkai Laszlonak és Korbuly
Balintnak, akik nélkil ezek ez eredmények nem vagy
nehezebben szilettek volna meg, valamint kalfoldi
egyuttmikodd partnereimnek James A. Warrennek és
Jack F. Douglasnak (National Institute of Standards
and Technology, Gaithersburg, MD, USA).
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