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Pusztai Tamas, Ratkai Laszl6, Granasy Laszlo

Wigner Fizikai Kutatokdzpont, SZF| Kisérleti Szilardtestfizikai Osztaly

Az folyoirat el6z6 és a mostani szamaban

megjelent kétrészes cikk témaja a szamito-
gépes anyagtudomany. Az elsé részben al-
talanos attekintést adtam az anyagtudo-
many helyzetérdl, kilonbdsen az Gj anyagok
minél gyorsabb kifejlesztésének igénye
kapcsan felmertls kihivasokrol és kezde-
ményezésekrdl, amelyben a szamitogépes
anyagtudominynak fontos szerepe van. A

igen

Bohr ¥
tiszta alapkutatds

Pasteur

\Q@asznzﬂﬁs—motivélt alapkutatas

mostani részben pedig néhany olyan, cso-
portunk altal végzett munkat ismertetiink
(mivel csoportmunkarol van sz6, immar
tobbes szam elsé személyben), amelyek be-
mutatjak, hogy a szamitogépekkel végzett
szimulaciok miként segithetik az anyagtu-
domanyi folyamatok megértését és miként
kapcsolodhatnak valos, gyakorlati problé-
mak megoldasahoz.

Az alapismereteink novelése a cél?

nem

Edison
tiszta alkalmazott kutatas

A kutatomunka Stokes-féle felosztasa

nem igen
Egy gyakorlati probléma megoldasa a cél?

3. abra. A kutatasi feladatok felosztdsa Donald Stokes szerint. Csoportunkban

alapkutatast végziink, amelynek néha van, néha pedig nincs kdzvetlen gyakorlati

A kutatasi feladatokat hagyomanyosan az
alapkutatas és alkalmazott kutatds katego-
ridkba szoktuk sorolni, ez azonban nem mindig ad
elég arnyalt képet az adott munka jellegérél. Ezeket a
kategoriakat finomitotta tovabb Donald E. Stokes [15],
aki két kilonbozs kritérium altal meghatarozott fel-
osztast javasolt. Az egyik kritérium, hogy az adott
kutatasi feladat soran fontos cél-e a folyamatok meg-

Az MTA Fizikai Osztalya 2018. mijus 10-i tudomanyos tlésén azo-
nos cimmel elhangzott elGadas bévitett, irott valtozata.

Pusztai Tamds (45) az MTA doktora, az
MTA Wigner Fizikai Kutatokozpont tudo-
manyos tandcsaddja. Kutatdsait a szamito-
gépes anyagtudomany tertiletén végzi, azon
beliil is elsGsorban a megszilardulds soran
kialakul6 novekedési formak fazismezémo-

dellel torténd leirasaval foglalkozik.

Ratkai Ldszlo PhD hallgatoé a Wigner Fizikai
Kutatokozpontban  komplex — megszilar-
dulasi jelenségek fazismezS elméleti mo-
dellezésével foglalkozik. Eddigi munkaiban
a helikdlis bels6 szerkezetd eutektikus
dendritek kialakuldsat vizsgalta, valamint a
fazismezd és Lattice-Boltzmann-egyenletek
csatolasaval kidolgozta az olvadékaramlas
jelenlétében torténd megszilardulas olyan
modelljét, amely megengedi a kialakulo
szilard szemcsék mozgasat is.
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motivacidja (pirossal bekarikdzott negyedek).

értése, a természet mikodését leird alapvets ismere-
teink bdvitése, a masik pedig, hogy a kutatdsi fel-
adatnak célja-e egy konkrét gyakorlati probléma meg-
oldasa. A két kérdésre adott valasz alapjan egy 2X2-
es matrixszal jol reprezentalhato feloszlast nyeriink,
amelynek mezdit az adott terilet jellemzé kutat6jarol
Bobr (tiszta alapkutatas), Pasteur (felhasznalasmoti-
valt alapkutatds) és Edison (tiszta alkalmazott kutatds)
negyedeknek nevezte (3. abra). A negyedik negyed
uresen marad, hiszen ha sem a megértés, sem pedig a
felhasznalas nem cél, nem beszélhetiink kutatasrol.

A Wigner FK Szilardtestfizikai és Optikai Intézeté-
ben mikods csoportunk f6 célja mindig a megértés
és az alapvet§ ismereteinket gazdagito alapkutatas. A
fenti csoportositdst azért mutattuk be, mert jol illuszt-
ralja, hogy ezen kategorian belil is léteznek kiillon-
b6z6 jellegt feladatok. Az alabbiakban nagyon rovi-
den bemutatott néhiany munkankat is ebben a felosz-
tasban targyaljuk.

Grandsy Laszlo fizikus az MTA doktora, az
MTA Wigner Fizikai Kutatokozpont tudo-
minyos tanacsaddja, az Academia Euro-
paea tagja. Diplomat és PhD-fokozatot az
ELTE-n szerzett. Tobb eurdpai, amerikai és
japan egyetem, kutatointézet 6sztondijasa,
vendégkutatdja, professzora. FG érdekls-
dési tertilete a komplex megszilardulasi
folyamatok térelméleti modellezése atomi
skalan mikods és lokdlisan atlagolt
(coarse grained) modszerekkel.
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4. dbra. Hémérséklet-gradiensben novekvd aszimmetrikus szferolitok mikroszkopos felvétele [22]
(balra) és szamitogépes szimulacidja (jobbra). A szimuldcioés abrin a szinek a kémiai Osszetételt

mutatjak.

mar6l kordbban a Fizikai
Szemlében is részletesen ir-
tunk [19-21]. Munkank alapja
az az orienticiés mezdével
kibovitett  fazismezémodell
volt, amelyet csoportunkban
fejlesztettink tovabb gy,
hogy az orientacidés mezé fo-
lyadékfazisra kiterjesztésével
alkalmassa valt olyan megszi-
lardulasi folyamatok leirasdra
is, amelyek sordan az orienta-
ci6s rendezédés nem, vagy

csak  részlegesen  valosul
meg. Igy a szokdsos, orienta-
cibsan rendezett, azaz egy-
kristalyszerkezetd szilard
szemcsék mellett olyan szem-
csék modellezése is lehetévé
valt, amelyek mar novekedé-
siik soran polikristdlyos szer-
kezetet alakitanak ki. Az
elébbire példa a dendrites
megszilardulas, amelynek so-
ran hopelyhekhez hasonlo,

5. abra. Helikalis bels6 szerkezetl eutektikus dendritek egy egyszerd ternér rendszerben. A bal ol-
dali abran a piros és sarga szinnel jelolt szilard fazisok egyszeres, mig a jobb oldali abran harom-

szoros spiralis szerkezetet mutatnak.

Tiszta alapkutatasi feladatok
(Bohr-negyed)
Polikristalyos novekedési formak modellezése

Ezt a témakort mindenképpen szeretnénk megem-
liteni, hiszen legnagyobb sikereinket ebben értiik el
[16-18]. Emlitésnél tobbre azonban nem vallalko-
zunk, mert egyrészt a témakor 6ridsi, masrészt e té-

azok szerkezeti sajitossagait
mutatd szabilyos formak fej-
16dnek, az utobbira pedig a
szferolitok népes csalddja hozhat6 példaként, ame-
lyek — rendezetlen kristalyszerkezetik ellenére vagy
éppen azért — nagyobb méreteket elérve szabilyos,
kor-, illetve gombszerd format vesznek fel. A kisérle-
tek és nekik megfelelS szimulaciok — amire a 4. dbra
mutat egy példat — kivalo kvalitativ egyezése azt
mutatja, hogy az orientdciés mezén alapuldé model-
link jo altalanos alapot ad a szferolitok kialakulasa-
nak leirasara.

6. dbra. A novekedési morfologia valtozasa irdnyitott megszilardulas sordn. A 4x4 abra a 4 kiilonb6z6 hémérséklet-gradiens (balrol
jobbra né) és 4 kiilonbozd huzasi sebesség (lentrdl felfelé né) mellett kialakuld mikroszerkezetet mutatja [27]. A szinezés az orienticid
szerint tortént. A vizsgalt tartomanyban kis sebességek esetén az oszlopos, mig nagy sebességek esetén az ekviaxialis novekedési forma
jellemzé.
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Helikalis belsd szerkezetd
eutektikus dendritek

Ezt a munkat francia kollégaink lenylgoz6 kisérleti
felvételei motivaltak [23]. Egy atlatsz6 haromkompo-
nenst  Otvozet megszilardulasinak mikroszkopos
vizsgalata sordn helikilis belsd szerkezetd dendrites
novekedési formakat figyeltek meg. Bar ez a noveke-
dési forma elég Osszetett, de kialakulasaban szerepet
jatsz6 folyamatok egyszertiek. Megmutattuk, hogy
egy szimpla ternér, a folyadék és szilard fazisokra
idealis, illetve regularisoldat-modelleket feltételezd
fazismezémodellel ez a novekedési forma is jol repro-
dukalhato (24, 25]. A szimuldcidkban nem csak egy-
szeres, hanem tobbszoros spirdlokat is megfigyelhe-
tink (5. abra). A kilonb6z6 szamu spirdlkarbol allo
megolddsok akar ugyanolyan anyagi és egyéb fizikai
paraméterek mellett is létrejohetnek. Azt, hogy a tobb
lehet&ség kozil az adott rendszerben melyik megol-
das és melyik csavarodasi irany val6sul meg, a rend-
szerben jelen levé fluktuaciok hatdrozzak meg. A spi-
ralkarok szdmanak varhato értéke a dendrit csucsa-
nak gorbiletét meghatiroz6 paraméterek (dendrit-
csucs-sebesség, feltleti szabadenergia, kinetikus an-
izotropia) fiiggvénye [26).

Felhasznalasmotivalt alapkutatasi feladatok
(Pasteur-negyed)
IMPRESS projekt

A technikai o6tvozetek mechanikai tulajdonsagait
alapveté modon hatarozza meg a megszilardulas so-
ran kialakulo mikroszerkezetiik. Egy Ontéssel elGalli-
tott eszkodz esetén az olvadék megszilarduldsa a leg-
hidegebb helyen, azaz az ontSforma falan indul
meg. A szilard fazis novekedési formdjat elsGsorban
a VThoémérséklet-gradiens és a megszilardulasi front
htitési sebességtdl fliggd v haladasi sebessége hata-
rozza meg. A kialakul6 mikroszerkezet eleinte az
edény falan képzddott szilird magokbol kiindulo,
kardcsonyfaszerd oszlopos dendritekbdl all, amely
kés6Sbb (VT'és vlokalis értékeinek valtozasa miatt) a
megszilardulasi front el6tt képz6ds kristalycsirakbol
kiinduld ekviaxidlis dendritekbdl 4ll6 szerkezetbe
valt at (6. dbra). Ezen — angolul Columnar to Equi-
axed Transition (CET) nevezett — folyamat megérté-
se és kontrollalasa tehat 6riasi gyakorlati jelent&ség-
gel is bir. Egy korabbi, mintegy 40 eurdpai kutatdin-
tézet részvételével létrejott IMPRESS nevld EU FP6-0s
projektben ezen atalakulds modellezése volt a fel-
adatunk. A programcélja egy olyan Al-Ti alapt repi-

7. abra. Az oszloposrol ekviaxidlis novekedésre valtas (Columnar
to Equiaxed Transition, CET) szamitdgépes szimulacioja az ekvi-
axialis részecskék mozgasanak figyelembevételével. Az egymast
kovetd képek a szimulacié idében egymast kovetd pillanatképei, a
szinezés az Al-Ti rendszer Al-tartalmat (mol%) mutatja. A titinban
gazdag dendritek a graviticios tér hatdsara lefelé mozdulnak. Ez a
mozgas aramlast kelt az olvadékban, ami visszahat a részecskék
mozgasara és novekedésére is.
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8. dbra. Néhany olyan eutektikus szerkezet, amelyek kialakuldsat jol és egy olyan, amelyet nem annyira jol (jobbra lent) sikertilt model-
lezni. A képek a kisérleti felvételeket és a nekik megfelelS szimulaciokat mutatjak.

16gép-hajtomu turbinalapat el&illitasa volt, amely a
szokdsosan hasznilt Ni-alapa szuperotvozetekhez
képest jelentSsen kisebb slrliségl, de legalabb
olyan j6 mechanikai tulajdonsigokkal bir, még a
meglehetdsen magas, 1000 K kortli izemi hémér-
sékleten is.

GRADECET projekt

A CET tanulminyozasara eddig felirt elméleti model-
lek és numerikus szimuldciok nem, vagy csak részle-
gesen vették figyelembe az olvadékfazis aramlasa-
nak hatdsat, amelyet a szilard és a folyadék fazisok
kozti, valamint az olvadék kémiai Osszetételtdl fug-
g6 striségkilonbsége hajt a gravitacios tér jelenlé-
tében. Az olvadékaramlas hatisanak vizsgalata cél-
szerlen az dramlast hajté hatds, azaz a nehézségi
eré hangolasaval lehetséges. A gravitici6 CET-re
gyakorolt hatisinak tanulminyozisa az Eurépai Ur-
ugynokség (European Space Agency, ESA) altal fi-
nanszirozott GRADECET projekt feladata, amelyben
a folyamat kisérleti és elméleti vizsgalata tortént hi-
pergraviticios (1-20g nehézségi gyorsulds az ESA
nagy atmér6jd centrifugajaban) és mikrogravitacios
(107°g nehézségi gyorsulds az ESA MAXUS rakétdja-
ban) kornyezetben. E projektben is a modellezés volt
a feladatunk (7. dbra). Az aramlasi tér egyrészt a
megszilardulasi front el6tt kialakuld kémiai Ossze-
tételeloszlas modositasan keresztlil befolyasolhatja
jelentGsen a novekedési format, masrészt az oszlo-

~

posan novekvs dendritek elStt képzdds ekviaxidlis
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dendritek ,szallitasaval” atrendezheti azok eloszlasat,
amitSl az oszlopos novekedés blokkolasa mas feltéte-
lek mellett kovetkezhet be. Az el6bbi folyamat figye-
lembe vételére mar kordbban is torténtek probidlko-
zasok, de az utdbbi folyamat modellezése csak az el-
mult években tortént meg. A stabilnak és hatékony-
nak bizonyult megkozelitésiink lényege, hogy min-
den ekviaxialis részecskét egy kiilon mobil alracsra
helyeziink. A részecskék novekedési egyenleteit ezen
alricsokon oldjuk meg, a részecskéket viszont az alra-
csokon keresztll, a rogzitett globalis racson megol-
dott Lattice—-Boltzmann-egyenletek szerint meghataro-
zott aramlasi térnek megfelelGen mozgatjuk.

ENSEMBLE projekt

Az ENSEMBLE nevi projekt célkitizése metaanyagok
eldallitasa volt eutektikus onszervezédés felhasznala-
saval. Metaanyagoknak azokat a természetben altala-
ban nem el&fordulé anyagokat nevezziik, amelyek
kulonleges tulajdonsagaikat valamilyen ismétléds
szerkezetiknek koszonhetik. Ilyen kiilonleges tulaj-
donsag példaul a negativ torésmutatd. Ahhoz, hogy
ezek a kulonleges tulajdonsigok az optikai tarto-
manyban lépjenek fel, az ismétl6ds szerkezet perio-
dusanak 6sszemérhetének kell lennie a fény hullam-
hosszaval. A 100-1000 nm tartomanyban periodikus
szerkezetet kialakithatd anyagok eléallitasanak egyik
igéretes modja az eutektikus Onszervezddés felhasz-
nilasa. Az eutektikus megszilirdulas soran az olva-
dékfazisbol egyszerre két szilard fazis alakul ki. A
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megszilardulast kontrollalo két alapvetS folyamat — a
kisebb hosszakat preferal6 diffazio és a kisebb gorbii-
leteket, azaz nagyobb tavolsagokat kedvel§ kapillari-
tas — versengéseként a szerkezetben egy jellemzé
méretskala alakul ki, az anyagi és kiils6 kontrollpara-
méterektdl fliggs, tgynevezett Jackson—Hunt-hullam-
hossz. A projekt keretében egy elméleti csoport altal
meghatarozott, adott optikai tulajdonsagokat biztositd
eutektikus szerkezeteket valositottunk meg, olyan
anyagokban, ahol a két szilard fazis optikai tulajdon-
sagai jelentGsen eltér6k. Mi szamitdogépes szimula-
ciokkal probaltuk feltérképezni az adott szerkezet ki-
alakitdsahoz sziikséges paramétereket, mig egy kisér-
leti csoport ténylegesen elGallitotta az adott szerkeze-
td anyagokat (8. dbra) (28].
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KETSZALAS NAPORA
— egy ritkasdg Siofokon

A Siofokra tervezett napora jellegét eleve meghataroz-
ta a hely sugallta alapotlet: az egyik arnyékvets szal a
vizszintes eresz és egy fliggGon a masik. A skala 6ra-
vonalai az idSegyenleg nyolcasaval gy vannak egy-
beszerkesztve, hogy azok latvanyos skalarajzot is al-
kotnak. Igy a helyi id6 szerint mikods kétszalas nap-
Ora alkalmas a z6nakozép szerinti idGeltolddas és a
valodi kozépidS pontos mutatisdra. Azaz a napOra
kétszalas rendszere és egyedi kialakitisa miatt is
,napords szakmai” érdekesség, eurOpai ritkasig. A
most bemutatasra keril§ szamitasi moédszer némi ki-
egészitéssel lancgorbe- vagy V alaka arnyékvetd szal-
hoz is hasznalhato.
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elkészitéséhez. 450 oldalas konyve a nap-
orak hagyominyos és ujdonsig értékd
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Bevezetd

Alighanem akkor kezdd&dhetett az ember ,homo sa-
piens”-sz¢é valasa, amikor rajott arra, hogy van az id6
és ennek mibenlétét kezdte firtatni. Hiszen az &si,
afrikai vagy eurdpai barlangrajzok mozgasiabrazola-
saiban, az egyiptomi piramisok, meg a stonehenge-i
és egyéb csillagvizsgilod épitmények hitterében az ids
létének megismerését, hatasainak firtatasat fedezhet-
juk fel, akarcsak a bibliai, babiloniai vagy a gorog
bolesek filozofiai feljegyzéseiben. Az idémérés okori
modszerei és lehetGségei, meg a mindennapi élet ér-
dekei az 6si naporiakban talalkozva oltottek testet. A
naporak évezredeket ativelS fejlédése mindenkor a
technika, a tudomany és filozofia éppen elért csicsait
mutatja, rogziti. Igy alakultak ki a kiillonféle fajtdja és
stilust arnyékvetsk és skalafeliletek; a mikodésmo-
dokat megalapozo csillagaszati és matematikai isme-
retek. A szoros filozofiai kapcsolat ma is jol lathato
maradvanya a naporak gyakran népi bolcsességeket
is kozI6 feliratai és jelképes festményei.

Mara a napo6rak — a hagyomanyok 4apolasan, eszté-
tikai elemeik vagy szakmai érdekességeik bemutata-
san tali — eredeti feladata, az idG pontos mérése (és
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