
Overduin is láthatósági ablak bevezetésével, az ezen
ablakra vett integrál maximalizálásával véli felfedezni a
helyes leírást, a napsugárzás és a szem érzékenysége
közti kapcsolat magyarázatát. Ám okoskodása lényegé-
ben ugyanazt a hibát tartalmazza, ami a kifogás volt: ô is
kitünteti a hullámhosszat a frekvenciához képest. A
másik eltérés az itt közölt optimalizációs elképzeléstôl az,
hogy ô az ablak abszolút szélességét veszi adottnak, mi
pedig nem az intervallumot, hanem a végpontok arányát
vesszük adottnak.
Az 1. és a 3. táblázat összevetésével láthatjuk, hogy a

különbözô optimalizálási követelményekbôl levonható
következtetések közel azonosak mind az 5800 K-es feke-
tetest-sugárzásra, mind a számításainkhoz felhasznált
mért napsugárzásra. Tehát a napsugárzás esetünkben is
közelíthetô 5800 K-es feketetest-sugárzással, ami régóta
közismert.
Arra, hogy a hullámhossz szerinti maximumokra ala-

pozott érvelés jól illeszkedik a tényleges láthatósági gör-
béhez, sôt jobban, mint akár a frekvenciára, akár az ener-
giaoptimumra alapozott érvelés, két magyarázat képzel-
hetô el:
1. Az evolúció során a látásra nem a fekete sugárzás,

még csak nem is – vagy pontosabban nemcsak – a nap-
spektrum gyakorolhatott döntô befolyást, hanem más
tényezôk, például a konkrét környezetben lévô – a létért
való küzdelemben fontos – másodlagos fényforrások
által visszavert és szórt napfény, amelynek spektrális el-
oszlását legfeljebb becsülni lehetne.
2. A másik elképzelhetô, de általunk valószínûtle-

nebbnek tartott magyarázat szerint létezik valami olyan
feltáratlan tényezô a látás mechanizmusában, amely a
hullámhossz szerinti eloszlást kitüntetetté teszi például a
frekvencia szerinti eloszláshoz képest is.
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A POLIKRISTÁLYOS MEGSZILÁRDULÁS TÉRELMÉLETI
MODELLEZÉSE MTA SZFKI, Budapest

Gránásy László, Pusztai Tamás, Börzsönyi Tamás

Legtöbb szerkezeti anyagunk polikristályos szerkezetû,
azaz nagyszámú kristályszemcsébôl épül fel, amelyeknek
méret, összetétel, alak stb. szerinti eloszlása, a mikroszer-
kezet határozza meg az adott anyag fizikai és korróziós tu-
lajdonságait. A fémekkel kapcsolatos több ezer éves gya-
korlat és a több mint száz évre visszatekintô tudományos
vizsgálatok ellenére a polikristályos anyagok képzôdésé-
nek részletei csak kevéssé ismertek. A polikristályos anya-
gokat formálisan az alábbi két csoportba sorolhatjuk be:
a) Anyagok, melyeket a nukleálódó és egymással üt-

közô egykristályok kölcsönhatása során létrejövô „hab-
szerû” szemcsehatár-hálózat jellemez. Ez a mikroszerke-
zet a legtöbb anyagtudós jó ismerôse, minthogy gyakori
jelenség az öntéssel létrehozott kristályos anyagokban.
b) Polikristályos növekedési alakzatok, melyeknél új,

eltérô kristálytani orientációjú szemcsék képzôdnek a
megszilárdulási fronton.

Az 1. ábra a polikristályos szerzetek morfológiai gaz-
dagságát illusztrálja. Az egymással versengô nukleációval
és növekedéssel létrejövô habszerû szemcsehatár-hálózat
az 1.a ábrán látható. Polikristályos dendrites mintázat
figyelhetô meg az 1.b ábrán, mely elegendôen hosszú
idô után az 1.a ábrán látható alakzathoz hasonlóvá vál-
hat. Polikristályos növekedési formák láthatók az 1.c–1.i
ábrákon. A közelmúltban végzett kísérletek szerint kris-
tályos szemcsék hozzáadásával az egykristály dendrites
megszilárdulási forma polikristályos „szédelgô” dendritté
alakítható (1.c ábra ). Jellegzetes polikristályos növeke-
dési mintázat a mûanyag bevásárlószatyrok anyagában is
megtalálható szferolit (1.d ábra ). Ez az alakzat az anya-
gok meglehetôsen széles körében figyelhetô meg, töb-
bek között elemi szelénben (Se), noduláris öntöttvasban
és különféle ásványokban is. Egyes esetekben a szferoli-
tok képzôdése a két végén szétterülô kristálykévék (1.e
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ábra ) létrejöttével kezdôdik, melyek aztán ke-

1. ábra. Polikristályos mikroszerkezetek. (a) Versengô nukleáció és növekedés során
létrejövô habszerû mikroszerkezet. (b) Polikristályos dendrites szerkezet, melyet ver-
sengô nukleáció és növekedés hozott létre a (ZnO)61,4 (B2O3)38,6 (ZnO2)28 oxidüveg
kristályosodása során. (c) Agyaggal adalékolt polimer keverékben kialakuló „szé-
delgô” dendrit. (d) Szferolit tiszta szeléniumban. (e) Kristálykévék polimer rétegben.
(f) Növényszerû növekedési forma poliglicinben. (g) Polietilén szferolit részlete n-pa-
raffin jelenlétében zajló kristályosodás során. (h) Közel derékszögû elágazással kép-
zôdô kvadrit izotaktikus polipropilénben. (i) Réz elektródapozíciója során kialakuló
fraktálszerû polikristályos aggregátum.
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2. ábra. Kristályos heterofázisú fluktuációk nemegyensúlyi folyadék-
ban. Balra fenn: Lennard–Jones-folyadékban (szimuláció, [8]), jobbra
fenn: kolloid szuszpenzió (kísérlet [9]); balra lenn: Lennard–Jones-
üvegben (szimuláció [10]), jobbra lenn: keménygömb-folyadékban (szi-
muláció [11]). Vegyük észre, hogy a fluktuációk közepe kristályszerû
atomi elrendezôdést mutat.

vésbé térkitöltô, virágszerû mintázatokká fej-
lôdhetnek (lásd 1.f és 1.g ábrák). Közel merô-
leges elágazás esetén úgynevezett kvadritok
jönnek létre (1.h ábra ). A rendezetlen poli-
kristályos növekedés gyakran fraktálszerû,
ágas-bogas szerkezetekre vezet (1.i ábra ). Bár
az 1. ábrán látható bonyolult alakzatokat lét-
rehozó mikrofolyamatok általában kevéssé is-
mertek, a kristálycsíra-képzôdés (kristálynuk-
leáció ), a diffúziós instabilitások, a kristály-
szimmetriák és az idegen részecskék várható-
an fontos szerepet játszanak létrejöttükben.
A polikristályos megszilárdulás leírásához

tehát olyan elméletre van szükség, amely al-
kalmas mind a kristálycsíra-képzôdés, mind a
kristálynövekedés leírására. A modern statiszti-
kus fizikai módszerek és a rohamosan növek-
vô számítástechnikai kapacitás kombinációjá-
val korábban megoldhatatlannak tûnô problé-
mákra találhatunk megoldást. Az elmúlt évti-
zed tapasztalatai alapján a fázismezô-elmélet
(phase field theory ) a számítógépes anyagtu-
domány egyik leghatékonyabb módszerének
bizonyult [1, 2]. Ebben az egyszerû, klasszikus
térelméleti modellben a kristály–folyadék át-
menetet a lokális fázisállapotot jellemzô φ
fázismezô írja le, melynek idôfejlôdése más,
lassan változó mezôk (pl. összetétel, hômér-
séklet, orientáció) idôfejlôdéséhez csatolódik.
A továbbiakban azt vizsgáljuk, hogy ez a

modell alkalmas-e a kristálycsíra-képzôdés, il-
letve polikristályos megszilárdulás leírására. En-
nek kapcsán összefoglaljuk a kristálynukleáció és polikris-
tályos megszilárdulás térelméleti modellezése területén
elért legújabb eredményeinket [3–7]. Olyan bonyolult je-
lenségeket tárgyalunk, mint az eltérô kristálytani orientá-
ciójú kristályszemcsék képzôdése és egymással versengô
növekedése, illetve komplex polikristályos megszilárdulási
mintázatok képzôdése. Ez utóbbi keretében a rendezetlen
(„szédelgô”) dendritek, szferolitok és fraktálszerû polikris-
tályos aggregátumok kialakulását vizsgáljuk. Végül olyan
idegen anyag („fal”) jelenlétében zajló folyamatokat mo-
dellezünk, mint a heterogén nukleáció, idegen részecskék
és a kristályosodási front kölcsönhatása, illetve korlátozott
térben (csatornákban, ill. porózus közegekben) végbeme-
nô fagyás. Mielôtt a fázismezô-elméleti eredmények ismer-
tetését megkezdenénk, felidézünk néhány, a polikristályos
megszilárdulás alapvetô folyamataival, a nukleációval és
kristálynövekedéssel kapcsolatos eredményt.

Kristálycsíra-képzôdés

Az olvadáspontjuk alá hûtött homogén folyadékok fagyása
heterofázisú fluktuációk véletlen kialakulásával kezdôdik,
melyek belsejében a kristályoshoz hasonló atomi rend fi-
gyelhetô meg (2. ábra ) [8–11]. A heterofázisú fluktuációk
szabadenergiája durván két részre bontható, egy negatív
térfogati és egy pozitív felületi tagra. Kis méreteknél az

utóbbi dominál, így a heterofázisú fluktuációk szabadener-
giája maximumot mutat a méret függvényében. A maxi-
mumnak a kritikus fluktuáció vagy nukleusz felel meg,
melynek képzôdési szabadenergiája W . Azok a fluktuáci-
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ók, melyek nagyobbak ennél a kritikus méretnél, jó esély-

3. ábra. Kristály–folyadék határréteg a keménygömb rendszerben (mo-
lekuláris dinamika szimulációja [12]). A távolságok molekulaátmérô
egységben mérve láthatók. Alul az A, B, …, F pozíciókhoz tartozó idô-
átlagolt részecskesûrûségek láthatók.
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4. ábra. Balra: a növekedési front instabilitása a lokális kitüremkedések képzôdésével szemben
(Mullins–Sekerka-instabilitás), a szaggatott vonalak az azonos hômérsékletû helyeket jelölik, a
legalacsonyabb hômérséklet jobbra található. Középen: növekedésben levô dendrites szukci-
nonitril kristály. Jobbra: Dendrites nikkel egykristály alakzat a fázismezô-elméletben [2].

B

kristály

folyadék

A ZO

1 mm

lyel tovább növekednek, míg a kisebbek nagy valószínû-
séggel elbomlanak. Másképp fogalmazva, a kristályos fázis
megjelenéséhez a rendszernek véletlen fluktuációkkal át
kell jutnia egy termodinamikai gáton. Ez a folyamat a kris-
tálycsíra-képzôdés, vagy más néven kristálynukleáció. Az
emberi idôskálán zajló kristályosodási folyamatok esetén a
kritikus fluktuációk néhányszor tíz – néhányszor száz mo-
lekulát tartalmaznak. Minthogy a kristály–folyadék határré-
teg vastagsága néhány molekulaátmérô (3. ábra ) [12], a
kritikus fluktuációk lényegében csak határrétegbôl állnak.
A nukleáció sebessége (egységnyi idô alatt, egységnyi tér-
fogatban képzôdô kritikus fluktuációk száma) a kritikus
fluktuáció szabadenergiájával hozható kapcsolatba:

(1)J = J0 exp








W
k T

,

ahol a J0 nukleációs prefaktor a molekuláris mozgékony-
sággal arányos, míg k és T a Boltzmann-állandó és a hô-
mérséklet. Látható, hogy a nukleációs sebesség igen érzé-
keny a kritikus fluktuáció szabadenergiájára, így tehát
olyan módszerre van szükség, amely lehetôvé teszi a több
molekularétegre kiterjedô diffúz határréteg kezelését. Mint
látni fogjuk, a fázismezô elmélet alkalmas erre [3, 5].

Kristálynövekedés

A nukleációt követôen a kristályszemcse növekedésnek
indul. Amennyiben a növekedést termikus vagy kémiai
diffúzió kontrollálja, a növekedés fokozatosan lassul a
megszilárdulási front elôtt felhalmozódó hô vagy a folya-
dékfázisban feldúsuló komponens miatt. Ez az állapot
azonban instabil a felületi fluktuációkkal szemben (Mul-
lins–Sekerka-instabilitás): egy kidudorodás például na-
gyobb térszögben adja le a hôt (4. ábra ), így gyorsabb
növekedésre van módja. Ennek megfelelôen diffúzió-
kontrollált ujjasodás lép fel – amely a felületi szabadener-
gia és/vagy a molekulák szilárd fázishoz való csatlakozá-
sát leíró kinetikus együttható anizotrópiája miatt jól meg-
határozott kristálytani irányokban történik – és ez dendri-
tes szerkezet kialakulására vezet (4. ábra ). A fázismezô-
elmélet egyik látványos sikere ezen bonyolult szerkezet
kialakulásának pontos leírása [2] (4. ábra ).

A fázismezô-elmélet

Anélkül, hogy teljességre törekednénk, a továbbiakban
röviden körvonalazzuk a fázismezô-elmélet néhány alap-
vetô vonását. Az érdeklôdôk részletesebb képet kaphat-
nak az [1, 2] irodalmi összefoglalókból. A fázismezô-mo-
dell olyan fenomenologikus térelméleti leírás, melyben
az anyag lokális állapotát több rendparaméter segítségé-
vel jellemezzük. Ezek olyan lokálisan átlagolt fizikai tulaj-
donságok, melyek lényegesen eltérnek a két fázisban, és
segítségükkel a szabadenergia kifejezhetô. A kristály–
folyadék átmenetet a φ fázismezô írja le, melynek értéke
egy és nulla között folyamatosan változik a kristály–fo-
lyadék határfelületen keresztül. φ olyan, a kristályban
jelen levô szerkezeti tulajdonság lehet, amely eltûnik a
folyadékban. További jellemzô a lokális kémiai összeté-
telt meghatározó koncentráció, c. Fontos lokális jellemzô
lehet a T hômérséklet is. Többnyire azonban a termikus

kiegyenlítôdés gyorsan végbemegy,
így jogos az állandó hômérsékletû,
izoterm közelítés használata. Az inho-
mogén kristályosodó folyadék szabad-
energiáját több tag összegeként írhat-
juk fel. Az egyik a fázismezô térbeli
változásához rendelhetô többlet sza-
badenergia (ebbôl ered a felületi ener-
gia), míg a második tag a lokális fázis-
mezô, illetve összetétel értékekhez
tartozó szabadenergia. Ez utóbbi leg-
alább két minimummal rendelkezik,
melyek a makroszkopikusan megvaló-
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suló stabil és metastabil állapotoknak felelnek meg. A

5. ábra. Kristálynukleáció a keménygömb-rendszerben. A nukleációs
gát magassága a túltelített folyadék térkitöltése függvényében. PFT –
fázismezô-elmélet, CNT – klasszikus nukleációs elmélet, SCCT – ön-
konzisztens klasszikus nukleációs elmélet. Összehasonlítás céljából az
atomisztikus szimulációk (Monte Carlo [11]) eredményét is feltüntettük
(körök).
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túlhûtött folyadék kristályosodása esetén például a rend-
szer a túlhûtött (metastabil) folyadékot jellemzô lokális
minimumból a stabil kristályos fázist jellemzô abszolút
minimumba kerül át, mely folyamat során át kell jutnia a
két minimum közt található szabadenergia-gáton. A rend-
szer idôbeli fejlôdése a szabadenergia-felület alakjától (a
gát magasságától) és az atomi mozgékonyságtól függ. A
folyamatot leíró mozgásegyenletek erôsen nemlineárisak,
meglehetôsen bonyolultak, és megoldásukra csak a szá-
mítástechnika utóbbi évtizedben tapasztalt látványos fej-
lôdése ad lehetôséget.
A fenti probléma tovább bonyolódik, ha több kristály

egymással versengô növekedésének leírására van szük-
ség, ekkor ugyanis meg kell különböztetnünk a különféle
kristálytani orientációkat, azaz azt is meg kell adnunk,
hogy az egyes kristályszemcsék esetén a gyors növekedés
iránya milyen irányba mutat. Két dimenzióban ezt a Koba-
yashi, Warren és Carter [13] által bevezetett újabb, úgyne-
vezett orientációs rendparaméter teszi lehetôvé, amely
azt adja meg, hogy milyen irányban állnak a szerkezetet
jellemzô kristálysíkok. Két eltérô orientációjú kristály-
szemcse között kialakuló szemcsehatáron az orientációs
rendparaméter értéke élesen változik, amelyhez a javasolt
szabadenergia kifejezés extra energiát (a szemcsehatár-
energia) rendel. Kobayashi és munkatársai [13] csak a kris-
tályban értelmezték az orientációs rendparamétert. Valójá-
ban azonban a kristályos rend és ennek részeként a kris-
tályorientáció is fokozatosan alakul ki a kristály–folyadék
határrétegben. A folyadék felé haladva „fellazul” a kristá-
lyos rend és ennek részeként az orientációs rendezettség.
A folyadékbeli atomi mozgások számítógépes szimuláció-
ja szerint, elsôsorban geometriai megszorítások miatt, a
lokális atomi környezet (elsôszomszéd-környezet) még
egyszerû folyadékokban sem teljesen rendezetlen, hanem
többé-kevésbé hasonlít a kristályos elsôszomszéd-környe-
zetre. Így, ha megkeressük azt az irányt, melynél a tökéle-
tes kristályos környezet a legjobban hasonlít a vizsgált
folyadékatom elsôszomszéd-környezetére (a szögkorrelá-
ciót vizsgáljuk), minden egyes folyadékatomhoz hozzá-
rendelhetünk egy pillanatnyi orientációt. Ez az orientáció
idôben és térben ingadozik. Ugyanez az eljárás a kristá-
lyos tartományokhoz jól meghatározott orientációt rendel.
A kristályosodási fronton áthaladva pedig a folyadékbeli
véletlenül ingadozó lokális orientáció fokozatosan beáll
az adott kristályszemcsére jellemzô rögzített irányba. Ha
alacsony szimmetriájú (kevéssé szimmetrikus) molekulájú
folyadékkal van dolgunk, az orientációs rendparaméter a
molekulák pillanatnyi lokális irányultságát adja meg. A
szabadenergia kifejezés harmadik összetevôjeként fellépô
orientációs szabadenergiát úgy választottuk meg, hogy az
hûen reprodukálja ezeket a jelenségeket. Az ebbôl a tag-
ból eredô orientációs mozgásegyenlet csak azokban a
tartományokban vezet rendezôdésre, ahol a fázismezô
eltér a folyadékra jellemzô értéktôl [3]. Az orientációs rend
kialakulásához idôt az orientációs mozgékonyság határoz-
za meg. Ha ez a mozgékonyság alacsony, akkor gyors
megszilárdulás esetén nincs idô a tökéletes orientációs
rend kialakítására, s így orientációs hibák, szemcsehatárok
képzôdnek.

Itt jegyezzük meg, hogy az orientációs mobilitás az
orientációs egyensúly kialakulásának idôskáláját megha-
tározó rotációs diffúziós állandóval arányos. Ezzel szem-
ben a növekedési sebességet meghatározó fázismezô-
mobilitás a transzlációs diffúziós állandóval arányos.
Komplex folyadékokban alacsony hômérsékleten a rotá-
ciós diffúziós állandó jelentôsen lecsökken a transzlációs
diffúziós állandóhoz képest. Ennek tulajdonítható a poli-
kristályos növekedési mintázatok megjelenése nagy túl-
hûtéseknél.
A fent említett a folyamatokban alapvetô szerepet ját-

szanak a véletlen atomi mozgások. A nemegyensúlyi sta-
tisztikus fizika elvei szerint az átlagos viselkedésre szár-
maztatott mozgásegyenleteink determinisztikusak. A fo-
lyamatok statisztikus jellegének figyelembevételéhez al-
kalmas „zajt” (megfelelô eloszlású és amplitúdójú véletlen
számokat) adunk a mozgásegyenletekhez. Ez a zaj hozza
létre véletlen helyen, idôben és orientációval a kritikus
méretû kristályszemcséket, melyek aztán a felületi energia
anizotrópiája és az anyag-, illetve energiatranszport insta-
bilitásainak megfelelôen fejlôdnek tovább. Az eltérô ori-
entációjú kristályszemcsék létrejöttének beépítésével egy
új világ tárul ki elôttünk. Olyan bonyolult polikristályos
mintázatok leírása válik lehetôvé, melyek modellezése
korábban elképzelhetetlennek tûnt [3–7].

Kristálycsíra-képzôdés a fázismezô-elméletben

A komplex megszilárdulási morfológiák tárgyalása elôtt
érdemes megvizsgálni, milyen pontosság várható ettôl a
lényegében fenomenologikus leírástól. Minthogy a nuk-
leációs sebesség igen érzékeny az alkalmazott közelíté-
sekre, így a fázismezô-elméletet a kritikus fluktuáció tu-
lajdonságainak közvetlen számításával teszteljük. A kriti-
kus fluktuáció instabil egyensúlyi állapotban van a kör-
nyezetével, ennek megfelelôen a szabadenergia szélsô-
értékének felel meg [3, 5], melyet az alábbi határfeltételek
mellett keressük. A távoltérben az olvadáspontja alá hû-
tött, kiinduló folyadék található, míg a fluktuáció köze-
pén, szimmetriamegfontolások alapján, a térgradiensek
zéró értéket vesznek fel. Az egykomponensû határeset-
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ben a szabadenergia-funkcionál mindössze két paramé-

6. ábra. Zajindukált kristálynukleáció a fázismezô-modellben a felületi szabadenergia négyfogású szimmetriája mellett. Felsô sor: orientációs
térkép; alsó sor: fázismezô-térkép.

7. ábra. Versengô nukleáció és dendrites növekedés a fázismezô-elméletben. Ni-Cu ötvözet
1574 K-en való kristályosítása során készült pillanatfelvételek melyek az összetétel- (balra) és
orientációs térképeket (jobbra) ábrázolják. A megszilárdulás végére körülbelül 700 dendrites
kristály képzôdik. A számolás 7000× 7000-es rácson (92,1× 92,1 µm) történt a felületi szabad-
energia 5%-os anizotrópiája mellett.

tert tartalmaz. Amennyiben a felületi szabadenergia és a
határréteg vastagsága stabil egyensúlyban (ti. az olvadás-
ponton) ismert, akkor ez a két paraméter rögzíthetô, és a
nemegyensúlyi állapothoz tartozó kritikus fluktuáció tu-
lajdonságai, beleértve a fluktuáció W szabadenergiáját
is, illesztô paraméter nélkül határozhatók meg. Amennyi-
ben ezen a bemenô adatok mellett a nukleációs gát ma-
gassága is ismert, az elmélet pontosságának közvetlen
ellenôrzésére nyílik mód. Az egyszerû folyadékokéhoz
hasonló viselkedést mutató keménygömb-rendszer ese-
tén ez a helyzet. A számítógépes szimulációk alapján a
határréteg tulajdonságai (vastagsága [12], ill. szabadener-
giája [14]) és a nukleációs gát magassága [11] egyaránt
nagy pontossággal ismertek.
Eredményeink arra utalnak, hogy a fázismezô-elmé-

let – illesztô paraméter nélkül – igen jól közelíti a számí-
tógépes szimulációkból adódó W értékeket (5. ábra )
[5]. Ezzel szemben az anyagtudományban széles körben
alkalmazott klasszikus nukleációs elméletben használt
cseppmodell, amely éles határ és makroszkopikus ter-
modinamikai tulajdonságok feltételezésén alapul, lé-
nyegesen alulbecsüli a nukleációs gát W magasságát.
Ennek oka elsôsorban az, hogy a határréteg vastagsága
összemérhetô a kritikus fluktuáció
méretével, s így makroszkopikus kris-
tálytulajdonságok sehol sem figyelhe-
tôk meg a kritikus fluktuáció belse-
jében [5].
A mozgásegyenletekhez adott (ter-

mikus fluktuációkat reprezentáló) nu-
merikus zaj segítségével a fázismezô-
elmélet a nukleáció szimulálására is
alkalmazható. A 6. ábrán látható pilla-
natfelvétel-sorozat anizotróp rendszer-
ben történô kristálynukleációt mutat
be. Amint véletlen fluktuációval létre-
jön egy szilárd tartomány a folyadék-
ban, azonnal megindul az orientációs
rendezôdés. A végsô kristálytani orien-
táció akkor rögzül, amikor a kristály-
szemcse elegendôen naggyá válik ah-
hoz, hogy a makroszkopikus kristály-

tulajdonságok kialakuljanak. Ez az automatizmus lehetô-
vé teszi az 1.a és 1.b ábrán látható polikristályos megszi-
lárdulási morfológiák modellezését.

Polikristályos megszilárdulás: versengô
nukleáció és szemcsenövekedés

Az állandó nukleációs és növekedési sebesség esetén az
X kristályos hányad idôfüggése a Johson–Mehl–Avrami–
Kolmogorov-skálázást követi:

(2)X (t ) = 1 exp


















t
t0

p

,

ahol t0 a nukleációs és növekedési sebességekkel kifejez-
hetô idôállandó, míg p = 1+d a Kolmogorov-exponens,
d pedig a dimenziószám. Az egymással versengô nukleá-
ció és növekedés során képzôdött mintázatok láthatók a
7. ábrán. A diffúziós instabilitás és a kristályanizotrópia
kölcsönhatásával dendrites alakzatok jöttek létre. Mint-
hogy a nukleációs sebesség állandó, továbbá a közel pa-
raboloid alakú dendritcsúcs a diffúziós egyenlet állandó
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sebességgel haladó megoldása, a kris-

8. ábra. A dendritcsúcs szennyezô szemcse által okozott eltérítése a kísérletekben (J.F. Douglas
és V. Ferreiro szívességébôl). Vegyük észre a dendrit gerincének és oldalágainak irány-
változását, ami új orientáció megjelenésére utal.

9. ábra. Rendezetlen („szédelgô”) dendritek a polimer rétegeken vég-
zett kísérletekben (sötét panelek, J.F. Douglas és V. Ferreiro szívességé-
bôl) és a fázismezô-szimulációkban (világos panelek, MTA SZFKI). A
szimulációkat 3000× 3000-es rácson (39,4× 39,4 µm), és 18 000 egypixe-
les orientáció-pinning centrum jelenlétében végeztük.

tályos hányad idôfejlôdését meghatá-
rozó Kolmogorov-exponens értéke két
dimenzióban p = 3 kell legyen, mellyel
egyezô értéket kaptunk a fázismezô-
szimulációk alapján [3]. A diffúziós
terükön keresztül kölcsönható kom-
pakt kristályszemcsék „lágy felütközé-
se” esetén – a kísérletekkel összhang-
ban – idôfüggô Kolmogorov-expo-
nenst figyeltünk meg, mely az idô elô-
rehaladtával csökkent [3].

Polikristályos növekedési formák

A továbbiakban olyan növekedési formákat vizsgálunk,
melyeknél a kristályban levô eltérô orientációjú szemcsék
száma növekedés során nô. Az ilyen polikristályos alakza-
tok létrehozásának egyik módja idegen részecskék (nuk-
leációs ágensek) hozzáadása a folyadékhoz. A polimer ré-
tegeken végzett közelmúltbeli kísérletek arra utalnak, hogy
ilyen módon a rendezett szimmetrikus dendritek rendet-
lenné tehetôk [4]. Kanyargó, illetve látszólag nem megfele-
lô kristálytani irányba növekvô ágak jelennek meg. Ezeket
a jelenségeket igen jól reprodukálja modellünk, amennyi-
ben az idegen kristályos részecskéket úgynevezett orientá-
ció-pinning centrumok (olyan tartományok a folyadéktér-
ben, ahol a lokális orientáció véletlen, rögzített érték) segít-
ségével reprezentáljuk. A rendezetlen alakzat az idegen ré-
szecskék hatására létrejövô dendritcsúcs-eltérítéssel jön lét-
re mind a kísérletekben, mind a fázismezô-szimulációkban
(8. ábra ) [4]. Amikor a dendritcsúcs körülöleli az idegen
részecskét, szükségképpen nagy energiájú határfelületek is
létrejönnének. Ezt a kristály úgy kerüli el, hogy szemcseha-
tárt hoz létre, és az idegen szemcséhez jobban illeszkedô
irányban nô tovább, aminek eredményeképpen polikris-
tályos mintázat jön létre (8. ábra ).
Vizsgálataink szerint a dendritcsúcs csak akkor térül

el, ha pontosan eltalálja az idegen szemcsét, illetve ha az
idegen szemcse nagyobb, mint egy, a dendritcsúcs suga-
rával összemérhetô kritikus méret [4]. A kísérleti és fázis-
mezô-szimulációs alakzatokat a 9. ábrán hasonlítjuk
össze. A kísérletek agyaggal adalékolt polimer rétegeken
történtek a National Institute of Standards and Technolo-
gy intézet Polimer Osztályán (Gaithersburg, Maryland,
USA). A szimulációkat nominálisan azonos körülmények
között, de különbözô véletlen számokkal végeztük (az
MTA SZFKI-ban). A véletlen számok amplitúdója és szó-
rása azonos volt, csak a véletlenszám-generátor inicializá-
lásában tértek el. A bemutatott alakzatokat harminc szi-
muláció közül a kísérleti mintázatokhoz való hasonlóság
alapján választottuk ki. Minthogy ezek az alakzatok a
természetben sem ismétlôdnek meg, csak statisztikus
hasonlóság várható el kísérlet és elmélet között.
Az idegen részecskék számának növelésével egyre

rendezetlenebb alakzatok jönnek létre, és fokozatos át-
menet figyelhetô meg a szabályos dendrites forma, a
„szédelgô” dendritek és a „moszatszerû” (seaweed) mor-
fológia között (10. ábra ). Ez utóbbi általában az elhanya-

golható kristályanizotrópiával rendelkezô rendszerekben
figyelhetô meg. A dendrites megszilárdulásra képes, an-
izotróp rendszerekben csak amiatt valósulhat meg, mivel
a nagyszámú, kisméretû szemcse anizotrópiájának hatása
kiátlagolódik a megszilárdulási front mentén [6].
Érdekes módon hasonló morfológiai átmenet megy

végbe akkor is, ha a rotációs diffúziós állandóval arányos
orientációs mobilitást csökkentjük (11. ábra ). Ha az ori-
entációs mobilitás elég kicsi a fázismezô mobilitásához
képest, akkor a rendszer nem képes egyazon orientációt
kialakítani a megszilárdulási front mentén, csupán lokális
rendezôdés lehetséges, s így részleges orientációs rend
fagy be a kristályba (különféle lokális orientációk és a
köztük kialakuló szemcsehatárok). Ebben az esetben is a
csökkenô szemcseméret okozta kiátlagolódás felelôs a
globálisan izotróp viselkedés megjelenéséért [6]. A sztati-
kus (idegen szennyezôk) és a dinamikus heterogenitások
(befagyott orientációs rendezetlenség) ezen dualitása
általános jelenségnek tûnik.
Hasonló okok felelôsek az anizotrópia látszólagos

elvesztéséért a gyakorlatban használt anyagokban sûrûn
elôforduló szferolitos növekedési forma esetén is (1.d
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ábra ). Érdemes megjegyezni, hogy szferolitnak nemcsak

10. ábra. Morfológiai átmenet az idegen részecskék koncentrációjának növekedésével. Balról jobbra az idegen részecskék száma 0, 10 000, 20 000,
50 000 és 100 000. A szimulációk 1000× 1000 rácson (13,2× 13,2 µm) történtek, a felületi szabadenergia hatfogású szimmetriája 2,5%-os anizotrópiája
mellett. Felül: összetételtérkép, alul: orientációs térkép.

11. ábra. Morfológiai átmenet az orientációs mobilitás csökkenésével. Balról jobbra az orientációs mobilitást 1, 0,089, 0,08, 0,067 és 0,05-ös faktor-
ral csökkentettük. Az egyéb feltételek azonosak a 10. ábrán látható szimulációk során alkalmazott feltételekkel.

12. ábra. 1. és 2. kategóriájú szferolitok sematikus rajza (balra és jobbra), valamint a 2. kategóriájú szfe-
rolit kialakulása (A–E panelek középen).

EDCBA

θ

a ténylegesen gömb alakú polikristályos alakzatokat szo-
kás nevezni, hanem azokat is, melyek lazább térkitöltésû-
ek, de az alakzat külsô burkoló felülete gömbszerû. A
szferolitokat két csoportba osztják (12. ábra ): Az 1. kate-
góriájú szferolitok radiálisan megnyúlt formájú kristály-
szemcsékbôl állnak össze, és fejlôdésük minden fokoza-
tában gömbszerûek. Ezzel szemben a 2. kategóriájú szfe-
rolitok kialakulásakor, egyetlen tûkristály végeinek foko-
zatos, többszöri elágazásával elôször legyezôszerûen
szétterülô végû kristálykéve alakul ki, majd további elága-

zással gömbszerû (2 dimenzióban körszerû) alakzat jön
létre, melyben a kiinduló tûkristály körül gyakran egy
nem kristályos, gyûrû alakú csatorna (2 dimenzióban a
kezdeti tûkristály két oldalán nem kristályos „szemek”)
figyelhetô meg (12. ábra ). Mindkét alakzattípus kialaku-
lásában alapvetô szerepet játszik a tûkristályok krisztal-
lográfiai elágazása, melynek során az új ág meghatáro-
zott krisztallográfiai irányban történô orientációváltással
és szemcsehatár kialakulásával jön létre (12. ábra ).
Ennek a mechanizmusnak a modellezésére olyan orien-
tációs szabadenergia-tagot vezettünk be, amelynél az

állandó orientációjú növekedés
mellett egy második, metastabil
minimum is jelen van egy elôre
meghatározott eltérülési szög-
nél. Így a kristályoknak módjuk
nyílik adott szögben történô,
véletlen elágazásra. A metasta-
bil minimum mélysége és irá-
nya, valamint a felületi szabad-
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energia és a fázismezô-mobilitás anizotrópiájának variálá-

13. ábra. Polikristályos növekedési morfológiák a természetben és a fázismezô-modellben. Az egymáshoz tartozó kísérleti és szimulációs alakza-
tokat párokba rendeztük. Balra a kísérlet látható, jobbra a szimuláció.

14. ábra. Megszilárdulás fal jelenlétében. Felsô sor: heterogén nukleáció durva (szinuszos) felületen.
Középen: megszilárdulás porózus közegben. (Fekete – fal, szürke – folyadék, fehér – megszilárdult
anyag.) Alsó sor: megszilárdulás derékszögû csatornában. (Balra: fekete – szolidusz-összetétel, fehér –
likvidusz-összetétel, sötét szürke – kezdeti folyadék, világos szürke – fal. Jobbra: a különbözô szürke tó-
nusok különféle kristálytani orientációkat jelölnek.)

sával változatos, a kísérletekben is megvalósuló megszi-
lárdulási morfológiák modellezhetôk (13. ábra ).

Megszilárdulás fal jelenlétében

Amennyiben a falnál áramlásmentes („no-flux”) határfel-
tételt írunk elô a fázismezôre (azaz, amikor a fázismezô
gradiensének falra merôleges komponense eltûnik),

olyan egyszerû, éles határfelületû falat definiálhatunk
[15], melynél a kristály–folyadék határra vonatkoztatott
kontaktszög 90° (vagyis a kristály–folyadék határ derék-
szöget zár be a fallal). Ezt az ötletet a kétalkotós, orientá-
ciós mezôvel kiegészített modellünkre adaptálva, olyan
kémiailag inert falat kapunk, melynek kristálytani orien-
tációját változtathatjuk. Az így definiált „falak” bevezeté-
sével az idegen részecskéken, durva felületeken történô
heterogén kristálynukleációt, illetve a korlátozott térré-
szekben (porózus anyagban, csatornákban) végbemenô

fagyási folyamatokat vizsgálhat-
juk (14. ábra ).

Számítástechnikai igény

Végül megjegyezzük, hogy a
fázismezô-elméleti szimulációk
meglehetôsen számításigénye-
sek. A megfelelô számítástech-
nikai kapacitás biztosítására az
MTA SZFKI-ban felépítettünk
egy 76 PC-bôl álló számítógép-
klasztert, melynek további bôví-
tése folyamatban van. A 6., 7.,
9–11., 13. és 14. ábrán látható
szimulációk mindegyike ezen a
klaszteren készült.

Összefoglalás

A fázismezô-elmélet általunk ki-
fejlesztett változata lehetôséget
nyújt a bonyolult polikristályos
megszilárdulási alakzatok leírá-
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sára. A modell háromdimenziós kiterjesztése termodina-
mikai adatbázisokkal, illetve hidrodinamikával össze-
kombinálva a számítógépes anyagtervezés egyik haté-
kony eszközévé válhat. Ez azonban további komoly erô-
feszítéseket igényel.
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MEGEMLÉKEZÉSEK

MAKRANCZY BÉLA
1912–2004

Makranczy Béla ny. fôiskolai tanárt, tanszékvezetôt, a
Debreceni Köztemetôben 2004. december 10-én helyez-
ték örök nyugalomra.

Jól tanuló, nehéz sorsú diákként vé-
gezte el a gimnáziumot szülôvárosában,
Nyíregyházán. 1935-ben szerzett mate-
matika-fizika szakos középiskolai tanári
diplomát a debreceni gróf Tisza István
Tudományegyetemen. A III–IV. éven díj-
talan gyakornokként az egyetem Fizikai
Intézetében dolgozott. Diplomásként
meghívott óraadó lett korábbi középis-
kolájában. A gyermekkorában a mûszaki
tudományokról álmodozó – és a 20-as
években már rádiót építô – fiatalt 1939–
1942 között a híres Standard Villamossá-
gi Rt. alkalmazta mérnöki, fizikusi fel-
adatok megoldására. Repülôgépek és harckocsik rádió-
technikai berendezéseit tervezte, gyártását vezette. Ez-
után a debreceni Állami Felsôipariskolában tanított,

majd 1944-ben behívták katonának. Tüzérfôhadnagy-
ként 1945–1947 között megjárta a szovjet hadifogságot

is. Hazatérve folytatta tanári tevékenysé-
gét. Közben akadémiai ösztöndíjasként
kutatómunkáját a debreceni Kísérleti Fi-
zikai Intézetben végezte, 1950-ben dok-
torált, majd ugyanide nyert adjunktusi
kinevezést 1953-ban.

Az alapozó kísérleti fizikai kollégium
Elektromosságtan stúdiumát oktatta éve-
ken át, laboratóriumi méréseket állított
be, gyakorlatokat vezetett. Kutatómunká-
ja során a radioaktív sugárzások vizsgála-
tával, majd gázkisülési (trigger) csövek
fejlesztésével foglalkozott. Az eredmé-
nyekrôl több cikkben adott számot. Vér-
beli kísérletezôként a szükséges mûszer-

technikai hátteret önmaga teremtette meg. Közben igaz-
gatóhelyettesként tevékenykedett, és az új intézet terve-
zésével is foglalkozott. Érdemi része volt a tanszéki épü-
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