
Bevezetés

A rövidtávú diffúziós folyamatok
közös jellemzője, hogy a szemcse-
vagy fázishatár mozgása az atomok
határon történő átlépésével megy
végbe. Ezen atomok a mozgásuk
során maximum néhány rácsparamé-
ternek megfelelő távolságot tesznek
meg. Ilyen rövidtávú diffúziós folya-
mat például az újrakristályosodás, az
allotrop átalakulás, a szemcsedurvu-
lás. A határon történő átugrás va ló -
színűsége csak az atomok közvetlen
szomszédjainak, az energiaállapotá-
nak a függvénye.

A sejtautomata egy diszkrét mo dell,
amelyet gyakran alkalmaznak többek
között a matematikában, a fizikában,
a számításelméletben, az elméleti
bioló gi á ban, továbbá igen jól alkal -
mazható az anyagtudományban át -
alakulási folyamatok mikroszer ke zeti
modellezésére. A sejtautomata egy
térben és időben dinamikus rendszer.
A mű kö déséhez létre kell hoznunk
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A rövidtávú diffúziós folyamatok (újrakristályosodás, allotrop átalaku-
lás, szemcsedurvulás) közös jellemzője, hogy a határ mozgása, legyen
szó akár szemcse-, akár fázishatárról, az atomok határon történő átug-
rásával valósul meg. Ezen átugrás valószínűsége csak az atomok köz-
vetlen környezetének, az energiaállapotának a függvénye. A sejtauto-
mata működése során a vizsgált rendszert minden szempontból azonos
elemekre, sejtekre osztjuk. Az automata működése során a sejtek új
állapotának meghatározásához szintén csak a közvetlen szomszédjait
vesszük figyelembe a számítások elvégzésénél. Ez a hasonlóság teszi
lehetővé, hogy az említett fázisátalakulási folyamatok hatékonyan szi-
mulálhatók sejtautomata módszerrel. Bemutatunk egy olyan határmoz-
gási feltételrendszert, amely lehetővé teszi számunkra, hogy a külön-
böző folyamatok ugyanazzal az automatával szimulálhatók legyenek.
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egy sza bályos rácsszerkezetet,
amel yben minden rácselem teljesen
azonos. A felosztott rendszert univer-
zumnak, a rácselemeket sejteknek
nevezzük. Elméletben beszélhetünk
egy-, két-, illetve háromdimenziós
rácsszer ke ze  tekről, habár a gyakor-
latban a kétdimenziós rácsszerkeze-
tek használata terjedt el leginkább.
Két dimenzióban különböző sejtgeo-
metriák alkalmazására van lehetőség
(háromszög, négyszög, hatszög), de
az egyszerűbb kezelhetőség miatt a
négyzet alakú sejt használata a leg-
gyakoribb [2]. Az előre definiált véges
számú állapotok közül a sejteknek
minden egyes lépésben rendelkezni-
ük kell az előre meghatározott állapo-
tok valamelyikével.

A sejtautomata egymást követő
lépések folyamata. Működése során
minden egyes lépésben megvizsgálja
minden sejt állapotát. A sejt új lépés-
beli állapota a sejt előző lépésben lé -
vő állapotának és a sejt szomszédjai
állapotának a függ vénye. Mivel a sej -
tek kölcsön ha tásban vannak e g y -
mással, ezért az új állapot meg ha tá -
ro zásához szük sé ges de fi ni álni az
úgyne ve zett szom széd sá go kat. Két -
di men ziós négyzet alakú sejtekkel
mű  ködő auto ma ták nál a leg gyak -
rabban el terjedt szom széd ságok: a
Ne u  m a nn- féle (négy szomszédság:
az adott sejtnek négy szom szédja
van az oldalélei mentén), a Moore-
féle (nyolc szomszédság: a sejt nyolc
szomszédja an nak oldalélei mentén,
illetve sarokpontjaiban helyezkedik
el) és az alternáló szomszédság
(lépésenként változtatjuk a Neumann
és a Moore szomszédságot) [3].

Ezek a szomszédságok az úgyneve-
zett közvetlen szomszédságok.

A fent vázolt hasonlóság teszi le he -
tővé számunkra az említett fázisát-
alakulási folyamatok sejtautomata
elven megvalósított szimulációját. Az
irodalomban számos példát találha-
tunk az említett folyamatok sejtauto-
mata szimulációjára [7, 8, 9, 10]. A
szemcsehatár-, illetve fázis ha tár moz-
gás különböző feltétele megnehezíti
a folyamatok összekapcsolását [4].
Bemutatunk egy olyan határmozgási
feltételt, amely lehetővé teszi, hogy
mindhárom folyamat ugyanazzal az
automatával szimulálható legyen.

A rácsszerkezet szélein elhelyez -
kedő sejtek kezelésénél a fenti leírás
szerint problémába ütközünk. Ennek
a problémának a kiküszöbölésére al -
kalmazzuk az úgynevezett periodikus
határfeltételeket. Ezt vizuálisan úgy
lehet elképzelni, hogy a síkban „kite-
rített” rácsszerkezetből először a jobb
és bal oldalát összehajtva egy csövet
formálunk, majd a csőből egy tóruszt
képezünk. Ezzel a megoldással az
em lített probléma kiküszöbölhető,
mert a sejtek hiányzó szomszédjai-
nak szerepét az átellenes oldalon el -
he lyezkedő sejtek veszik át. A szak-
irodalomban az univerzum végtelen-
be történő kiterjesztésének is nevezik
ezt a határfeltételt.

A sejtek állapotváltozását az álla-
potváltozási szabályrendszer adja
meg, amelynek független változója a
sejt és a szomszédságában lévő sej-
tek állapota, függő változója a sejt
következő lépésben érvényes állapo-
ta. Ha az állapotváltozási szabály-
rendszer által előírt állapotváltozás

mindenképpen bekövetkezik, akkor a
felépített automata determinisztikus.
Ha az állapotváltozás egy valószínű-
ségi változó értéktartományához kö -
tött, akkor sztochasztikus automatá-
ról beszélünk.

A szinkron automaták az univer-
zum egyik sarkából indulva sziszte-
matikusan sorra veszik a sejteket és
minden egyes sejtre alkalmazzák az
állapotváltozási szabályrendszert.
Egy lépés akkor ér véget, amikor az
utolsó sejt vizsgálata is megtörtént.
Aszinkron automaták esetén is az
univerzumban lévő sejtekkel azonos
számú vizsgálatot végzünk el egy
lépés alatt, de véletlenszerűen vá -
laszt juk ki a vizsgált sejteket.

Az automata működése

A tanulmányunkban bemutatott szin k-
ron, sztochasztikus automata 512x -
512 négyzet alakú sejtet tartalmaz,
amely sejtek egy négyzetes rács-
szerkezetet alkotnak [2]. A sejtek
szomszédjainak meghatározása a
Neumann-féle szomszédság szerint
történik, a rácsszerkezet szélein el -
he lyezkedő sejtekre a periodikus
határfeltételt alkalmaztuk.

Három állapothatározót definiál-
tunk a sejtek állapotára vonatkozóan:
fázisváltozó, tárolt energia és kris-
tálytani orientáció. Az átalakulási
hőmérséklet (911 °C) két fázist vá -
laszt el: a és g fázisokat (színvas
allotrop átalakulása), a sejtek ezt a
két állapotot vehetik fel. Amennyiben
a sejt tárolt energiájának értéke meg-
halad egy kritikus értéket, akkor az
anyag alakított térfogatrészéhez tar-
tozik, egyébként az újrakristályoso-
dott térrészét jelenti. Ha a kristálytani
orientációban vagy fázisváltozóban
el  térés van két szomszédos sejt kö -
zött, akkor mindkét sejt rendelkezik
többlet szemcse- vagy fázishatár
ener giával. A szemcsehatár energiát
a Read-Shockley egyenlet szerint
számítjuk. 

A sejt energiája a termikus energia,
a tárolt energia és a határenergia
összegeként adódik. A termikus ener-
gia a hőmérsékletből az (1) egyenlet
szerint számítható, ahol T a hőmér-
séklet, p egy véletlen szám a [0…1]
intervallumban, R gázállandó és
Qthermal a termikus energia. A határ-
mozgás hajtóereje vagy a tárolt ener-

1. ábra. Az energiafeltétel működésének vázlata



gia (Qstored), vagy a sejtek Gibbs-
energiájának különbsége (QGibbs). A
tárolt energia az alakítás függvényé-
ben (q) a (2) egyenlet szerint számít-
ható, ahol Emax és K állandók. A
Gibbs-energiakülönbség meghatáro-
zása a hőmérséklet függvényében a
(3) egyenlet szerint történik. Az
egyenletben Gmax és C konstansok,
DT a hőmérsékletkülönbség 911 °C
átalakulási hőmérséklet és az adott
hőmérséklet között.

Qthermal = – RT1n(p) (1)

Qstored = Emax(1–exp(–Kq)) (2)

QGibbs = Gmax(1–exp(–C |DT|)) (3)

Az automata működése során
megvizsgálja az adott sejt szomszéd-
jainak állapotát (konfigurációs felté-
tel) és a sejt energiáját (energiafelté -
tel, 1. ábra), és ez alapján határozza
meg a sejt új állapotát. Állapotválto-
zás akkor következik be, ha a sejt,
illetve annak szomszédjainak konfi-
gurációja azt lehetővé teszi. 

Példaként említhető az újrakristá-
lyosodás, amely folyamat csak telje-
sen alakított térfogatrészben megy
végbe, azaz csírák csak alakított tér-
fogatrészben fognak képződni. Ez
azt jelenti, hogy ott indul el a csíra-
képződés folyamata, azaz az auto-
matában az a sejt fog újrakristályo-
sodni, amelyiknél teljesül az a felté-
tel, hogy mind az adott sejt, mind
annak szomszédjainak a tárolt ener-
giája egy kritikus értéket meghalad. 

Ez azt jelenti, hogy amikor a vizsgált

sejt aktiválási energiájának értéke
meghaladja a csíraképződés aktiválá-
si energiájának értékét, akkor a sejt
állapota megváltozik. A sejtből csíra
lesz, elveszti tárolt energiáját, és vé let -
lenszerű kristálytani orientációt kap.

Abban az esetben, amikor a sejt ala-
kított – újrakristályosodott határon
helyezkedik el, és a tárolt energia
nagyobb, mint a csíranövekedés akti-
válási energiája, akkor az újrakristá-
lyosodott csírák növekedésnek indul-
hatnak. Az állapotváltozás során a sejt
elveszti tárolt energiáját, és az új ra -
kristályosodott szomszédjával meg -
egyező kristálytani orientációt kap.

A szabály allotrop átalakulás ese-
tén is ugyanaz, de a csíraképződés
az instabil fázisban indul meg, a sta-
bil fázis növekedése a fázishatáron
történik. Az aktiválási energiák is el -
tér nek.

Abban az esetben, ha az újrakristá-
lyosodott sejt energiája – amelynek
környezetében csak újrakristályoso-
dott sejtek vannak – meghaladja a
csíranövekedés aktiválási energiáját,
akkor a legkisebb energiával rendel-
kező szomszédjának a kristálytani
orientációját veszi fel, és megindul a
határmozgás. Ez a folyamat a szem-
csedurvulás.

Ezek alapján belátható, hogy min-
den folyamat esetén az energiafel -
tétel megegyezik. Általánosságban
el mondható, hogy állapotváltozás be -
következik egyrészt ha azt a sejt kon-
figurációja lehetővé teszi, másrészt
ha a sejt állapota – amely a szemcse
(Qgrainboundary) vagy fázishatár
(Qphaseboundary) energia, a tárolt ener-

gia (Qdrivingforce) és a termikus energia
(Qthermal) összegeként adódik –
nagyobb mint a szóban forgó folya-
mat aktiválási energiája (Qprocess). Ez
esetben a sejt elveszti hajtóerejét, és
a kristálytani orientáció megváltozik
az adott folyamatnak megfelelően.
Ha a hajtóerő a tárolt energia, akkor
elindul az újrakristályosodás folyama-
ta. Ha a hajtóerő a stabil, illetve nem
stabil fázis szabadentalpiájának
(Gibbs-energia) kü lönb sége, akkor
az allotrop átalakulási folyamat megy
végbe. Ha a hajtóerő nulla, akkor a
szemcsék növekedésnek indulnak,
ami a szemcsedurvulási folyamathoz
vezet.

Eredmények

A szemcsedurvulásban azok a sejtek
vesznek részt, amelyek egyrészt ala-
kítatlanok és emellett szemcsehatá-
ron helyezkednek el. Azon sejtek,
amelyek energiája meghaladja a
szemcsedurvulás aktiválási energiá-
ját, felveszik a szomszédos sejtek
energiáját – így biztosítva számukra
a kisebb határenergiát –, és ezzel
megkezdődik a durvulás folyamata.
Az átlagos szemcseméret (d) izoterm
körülmények között lineárisan válto-
zik az idővel. A (4) egyenlet az át la -
gos szemcseméret idő (t) és hő mér -
séklet (T) függését írja le, ahol k0 és
Qc állandók, d0 a kiinduló szemcse-
méret és R a gázállandó. Az átlagos
szemcseterületet ábrázolva az idő
(automatalépés) függvényében (2a
ábra) látható, hogy a kapott eredmé-
nyek megfelelnek a valóságban ta -
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2. ábra. Szemcsedurvulás szimulációs eredményei. Szemcseterület változása az idő (automatalépés) függvényében (a), szem-
cseméret változása 1/T függvényében (b)

a b
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pasztaltaknak. A kinetikai elemzés ki -
mutatja, hogy a szimulációban is ter-
mikusan aktivált folyamat a szemcse-
durvulás.

(4)

Az újrakristályosodási folyamat
csíraképződéssel és csíranöveke-
déssel megy végbe. Egy sejtből ab -
ban az esetben lesz csíra, ha a szó-
ban forgó sejt alakított állapotú,
összes energiája nagyobb, mint a

csíraképződés aktiválási energiája,
és az a feltétel is teljesül, hogy min-
den szomszédja alakított állapotban
van. A csíranövekedési folyamat
akkor indul meg, ha az adott sejtnek
van legalább egy olyan szomszédja,
amely újrakristályosodott állapotban
van. Ebben az esetben a vizsgált
sejt felveszi ezt az állapotot, amely-
lyel kisebb energiaállapotba kerül.
Az újrakristályosodás kine ti káját a
JMAK (Johnson–Mehl–Avra mi–Kol -
mogorov) egyenlet írja le (5). Az

egyenletben az F jelöli az újrakristá-
lyosodott, átalakult hányadot, továb-
bá a B0, QR, n konstansok.

F = 1–exp (– B0exp( QR

RT
)tn) (5)

Statikus újrakristályosodás szimu-
lációs eredményei láthatók az 3.
ábrán. Átalakult hányad az idő
(automatalépés) függvényében (3a
ábra) és Avrami-egyenesek (3b és
3c áb ra). Az eredményekből látható,
hogy az automata valóban a JMAK

4. ábra. Allotrop átalakulás szimulációja. Átalakult hányad változása g ® a (a) és a ® g (b) átalakulás során. Avrami-egyenesek 
g ® a (c) és a ® g (d) átalakulás során

3. ábra. Statikus újrakristályosodás szimulációja. Újrakristályosodott hányad különböző hőmérsékletek függvényében (a),
számított  Avrami-egyenesek (b) és kinetikai egyenes (c)

a

a

c d

b

b c



kinetikát követi, és a kinetikai
analízis ki mutatta, hogy az automata
újrakristályosodás szimulációja való-
ban termikusan aktivált. Az a ® g és
a g ® a átalakulás izoterm körülmé-
nyeket vizsgáló szimulációjának
eredmé nyeit a 4. ábra mutatja. A 4a
és 4b ábrán az átalakult hányad lát-
ható az idő függvényében, illetve lát-
ható, hogy a szimuláció által számí-
tott eredmények ugyancsak leírha-
tók az Avrami kinetikával (4c és 4d
ábra).

Több hőmérsékleten elvégezve a
fenti számításokat, az átalakult há -
nyad időbeli változásából a vizsgált
allotrop átalakulásra vonatkozó izo-
termás átalakulási diagram megszer-
keszthető. Az 5. ábra az 5% kezdeti
és a 95% befejező átalakuláshoz tar-
tozó görbepárt mutatja.

Következtetések

A szemcsedurvulás kinetikáját a (4)
egyenlet írja le. Az átlagos szemcse-
méret (2. ábra) lineárisan változik az
idővel izoterm körülmények mellett. A
kapott eredmények megfelelnek a (4)
egyenletnek.

Az újrakristályosodott hányad idő-
és hőmérséklet-függését a JMAK
egyenlet írja le. A szimuláció által
számított átalakult hányad görbéket,
izoterm körülmények mellett a 3a
ábra mutatja be. Az eredmények azt

mutatják, hogy a szimuláció számítá-
sai követik a JMAK egyenletet.

Az allotrop átalakulás kinetikáját
szintén a JMAK egyenlet írja le. Az
a ® g és g ® a átalakulás szimulációs
eredményei szintén követik a JMAK
kinetikát (4. ábra), és a kapott ered-
ményekkel az átalakulási diagram
allotrop átalakulás esetén izo term
körülmények között felvehető (5.
ábra).

Összefoglalás

Kutatásunk célja sejtautomata fej-
lesztése fémekben végbemenő
rövidtávú diffúziós folyamatok szimu-
lációjához. Bemutattuk, hogy az újra-
kristályosodás, az allotrop átalakulás
és a szemcsedurvulás folyamata az
automatában milyen szabályok sze-
rint működik. Ezen szabályok konfi-
gurációs, illetve energiafeltételből áll-
nak. Láthattuk, hogy az energia fel -
tétel szabálya mind a három folya-
mat esetén megegyezik, csupán a
folyamat hajtóereje változik az adott
folyamatra vonatkozóan. A szimulá-
ció eredményei mindhárom folyamat
esetén ugyanazokkal az egyenletek-
kel írhatók le, mint amelyeket mérési
eredmények leírására javasol a
szakirodalom. Az automata alkalma-
zása lehetővé teszi számunkra
bonyolult hőkezelési problémák
megoldását.
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5. ábra. Átalakulási diagram allotrop átalakulás esetén




