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BARKOCZY PETER — GYONGYOSI SZILVIA

Rovidtavu diffuziés folyamatok szimulaci

sejtautomata moédszerrel

A rovidtavu diffuziés folyamatok (ujrakristalyosodas, allotrop atalaku-
las, szemcsedurvulas) k6zés jellemzéje, hogy a hatar mozgdsa, legyen

Sz0 akar szemcse-, akar fazishatarrol, az atomok hataron térténé atug-
rasaval valésul meg. Ezen atugras valoszinlisége csak az atomok koz-
vetlen kérnyezetének, az energiaallapotanak a fiiggvénye. A sejtauto-
mata miikodése soran a vizsgalt rendszert minden szempontboél azonos
elemekre, sejtekre osztjuk. Az automata miikodése soran a sejtek uj
allapotanak meghatarozasahoz szintén csak a kézvetlen szomszédjait
vessziik figyelembe a szamitasok elvégzésénél. Ez a hasonlésdg teszi
lehetévé, hogy az emlitett fazisatalakulasi folyamatok hatékonyan szi-
mulalhatok sejtautomata médszerrel. Bemutatunk egy olyan hatarmoz-

gasi feltételrendszert, amely lehet6vé teszi szamunkra, hogy a kiilén-
bozo6 folyamatok ugyanazzal az automataval szimulalhatok legyenek.
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Mdszaki Anyagtudomanyi Kar, Anyagtu-
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gyak: fémétvdzetek h6kezelése, szamito-
gépi képelemzés, hbékezelési folyamatok
szimulacidja, optikai mikroszkopia. Kuta-
tasi teriilete az Ujrakristalyosodas vizsga-
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Bevezetés

A rovidtavu diffuziés folyamatok
kdzos jellemzéje, hogy a szemcse-
vagy fazishatar mozgasa az atomok
hataron torténé atlépésével megy
végbe. Ezen atomok a mozgasuk
soran maximum néhany racsparameé-
ternek megfeleld tavolsagot tesznek
meg. llyen révidtavu diffuzios folya-
mat példaul az ujrakristalyosodas, az
allotrop atalakulas, a szemcsedurvu-
las. A hataron torténé atugras valo-
szin(isége csak az atomok kdzvetlen
szomszédjainak, az energiaallapota-
nak a figgvénye.

A sejtautomata egy diszkrét modell,
amelyet gyakran alkalmaznak tébbek
kézott a matematikaban, a fizikaban,
a szamitaselméletben, az elméleti
biologidban, tovabba igen jol alkal-
mazhaté az anyagtudomanyban at-
alakulasi folyamatok mikroszerkezeti
modellezésére. A sejtautomata egy
térben és idében dinamikus rendszer.
A mikoédéséhez létre kell hoznunk
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B 1. abra. Az energiafeltétel miikodésének vazlata

egy szabdalyos racsszerkezetet,
amelyben minden racselem teljesen
azonos. A felosztott rendszert univer-
zumnak, a racselemeket sejteknek
nevezzuk. Elméletben beszélhetiink
egy-, két-, illetve haromdimenzids
racsszerkezetekrdl, habar a gyakor-
latban a kétdimenzios racsszerkeze-
tek hasznalata terjedt el leginkabb.
Két dimenziéban kulénb6z6 sejtgeo-
metriak alkalmazasara van lehet6ség
(haromszdg, négyszdg, hatszdg), de
az egyszeribb kezelhetéség miatt a
négyzet alaku sejt hasznalata a leg-
gyakoribb [2]. Az el6re definialt véges
szamu allapotok kozul a sejteknek
minden egyes Iépésben rendelkezni-
Uk kell az elére meghatérozott allapo-
tok valamelyikével.

A sejtautomata egymast kovetd
Iépések folyamata. M{kddése soran
minden egyes lépésben megvizsgélja
minden sejt allapotat. A sejt Uj 1épés-
beli dllapota a sejt el6z6 1épésben lé-
vé allapotanak és a sejt szomszédjai
allapotanak a figgvénye. Mivel a sej-
tek kolcsdnhatasban vannak egy-
massal, ezért az uj allapot meghata-
rozasahoz szukséges definialni az
ugynevezett szomszédsagokat. Két-
dimenziés négyzet alaku sejtekkel
mikodd automatadknal a leggyak-
rabban elterjedt szomszédsagok: a
Neumann-féle (négy szomszédsag:
az adott sejtnek négy szomszédja
van az oldalélei mentén), a Moore-
féle (nyolc szomszédsag: a sejt nyolc
szomszédja annak oldalélei mentén,
illetve sarokpontjaiban helyezkedik
el) és az alternalé szomszédsag
(Iépésenkeént valtoztatjuk a Neumann
és a Moore szomszédsagot) [3].
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Ezek a szomszédsagok az ugyneve-
zett kdzvetlen szomszédsagok.

A fent vazolt hasonlésag teszi lehe-
tévé szamunkra az emlitett fazisat-
alakulasi folyamatok sejtautomata
irodalomban szamos példat talalha-
tunk az emlitett folyamatok sejtauto-
szemcsehatar-, illetve fazishatarmoz-
gas kllénbdzé feltétele megneheziti
a folyamatok Osszekapcsolasat [4].
Bemutatunk egy olyan hatarmozgasi
feltételt, amely lehetévé teszi, hogy
mindharom folyamat ugyanazzal az
automataval szimulalhato legyen.

A racsszerkezet szélein elhelyez-
kedd sejtek kezelésénél a fenti leiras
szerint problémaba Utkdzink. Ennek
a problémanak a kikliszébolésére al-
kalmazzuk az ugynevezett periodikus
hatarfeltételeket. Ezt vizualisan ugy
lehet elképzelni, hogy a sikban ,kite-
ritett” rdcsszerkezetbdl el6szor a jobb
és bal oldalat 6sszehajtva egy csovet
formalunk, majd a cs6bél egy toruszt
képezink. Ezzel a megoldassal az
emlitett probléma kikiszdbdlhetd,
mert a sejtek hianyzé szomszédjai-
nak szerepét az atellenes oldalon el-
helyezked6 sejtek veszik at. A szak-
irodalomban az univerzum végtelen-
be torténd kiterjesztésének is nevezik
ezt a hatarfeltételt.

A sejtek allapotvaltozasat az alla-
potvaltozasi szabalyrendszer adja
meg, amelynek fliggetlen valtozoja a
sejt és a szomszédsagaban 1évl sej-
tek allapota, fliggé valtozédja a sejt
kovetkezd |épésben érvényes allapo-
ta. Ha az allapotvaltozasi szabaly-
rendszer altal elGirt allapotvaltozas
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mindenképpen bekdvetkezik, akkor a
felépitett automata determinisztikus.
Ha az allapotvéltozas egy valdszini-
ségi valtozo értéktartomanyahoz ko-
tott, akkor sztochasztikus automata-
rél beszélunk.

A szinkron automatak az univer-
zum egyik sarkabdl indulva sziszte-
matikusan sorra veszik a sejteket és
minden egyes sejtre alkalmazzak az
allapotvaltozasi szabalyrendszert.
Egy 1épés akkor ér véget, amikor az
utolsé sejt vizsgalata is megtortént.
Aszinkron automatak esetén is az
univerzumban 1évd sejtekkel azonos
szamu vizsgalatot végzunk el egy
lépés alatt, de véletlenszerlien va-
lasztjuk ki a vizsgalt sejteket.

Az automata m(ikodése

A tanulmanyunkban bemutatott szink-
ron, sztochasztikus automata 512x-
512 négyzet alaku sejtet tartalmaz,
amely sejtek egy négyzetes racs-
szerkezetet alkotnak [2]. A sejtek
szomszédjainak meghatarozasa a
Neumann-féle szomszédsag szerint
torténik, a racsszerkezet szélein el-
helyezked6 sejtekre a periodikus
hatarfeltételt alkalmaztuk.

Harom allapothatarozét definial-
tunk a sejtek allapotara vonatkozoéan:
fazisvaltozo, tarolt energia és kris-
talytani orientacié. Az atalakulasi
hémérséklet (911 °C) két fazist va-
laszt el: a és vy fazisokat (szinvas
allotrop atalakulasa), a sejtek ezt a
két allapotot vehetik fel. Amennyiben
a sejt tarolt energiajanak értéke meg-
halad egy kritikus értéket, akkor az
anyag alakitott térfogatrészéhez tar-
tozik, egyebként az ujrakristalyoso-
dott térrészét jelenti. Ha a kristalytani
orientaciéban vagy fazisvaltozéban
eltérés van két szomszédos sejt ko-
zott, akkor mindkét sejt rendelkezik
tobblet szemcse- vagy fazishatar
energiaval. A szemcsehatar energiat
a Read-Shockley egyenlet szerint
szamitjuk.

A sejt energidja a termikus energia,
a tarolt energia és a hatarenergia
Osszegeként adodik. A termikus ener-
gia a hémérsékletbdl az (1) egyenlet
szerint szamithato, ahol T a hémér-
séklet, p egy véletlen szdm a [0...1]
intervallumban, R géazallandd és
Qthermal @ termikus energia. A hatar-
mozgas hajtdereje vagy a tarolt ener-
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B 2. abra. Szemcsedurvulas szimulacios eredményei. Szemcseteriilet valtozasa az id6 (automatalépés) fliggvényében (a), szem-

cseméret valtozasa 1/T fuggvényében (b)

gia (Qstoreq)» Vagy a sejtek Gibbs-
energiajanak kiilonbsége (Qgibps). A
tarolt energia az alakitas fliggvényé-
ben (q) a (2) egyenlet szerint szamit-
hatd, ahol Emax és K allanddék. A
Gibbs-energiakiilonbség meghataro-
zasa a hémérséklet fliggvényében a
(3) egyenlet szerint torténik. Az
egyenletben Gmax és C konstansok,
AT a hémérsékletkilénbség 911 °C
atalakulasi h6mérséklet és az adott
hémérséklet kozott.

chermal =—- RTln(p) ( 1 )
Qstorcd = Emax(l_exp (—KCI)) (2)
QGibbs = Gmax(l_exp(_c |AT|)) (3)

Az automata mikodése soran
megvizsgalja az adott sejt szomszéd-
jainak allapotat (konfiguracios felté-
tel) és a sejt energiajat (energiafelté-
tel, 1. &bra), és ez alapjan hatarozza
meg a sejt Uj allapotat. Allapotvalto-
zas akkor kovetkezik be, ha a sejt,
illetve annak szomszédjainak konfi-
guracioja azt lehetévé teszi.

Példaként emlithet6 az ujrakrista-
lyosodas, amely folyamat csak telje-
sen alakitott térfogatrészben megy
végbe, azaz csirak csak alakitott tér-
fogatrészben fognak képzdédni. Ez
azt jelenti, hogy ott indul el a csira-
képzbédés folyamata, azaz az auto-
mataban az a sejt fog Ujrakristalyo-
sodni, amelyiknél teljesil az a felté-
tel, hogy mind az adott sejt, mind
annak szomszédjainak a tarolt ener-
giaja egy kritikus értéket meghalad.

Ez azt jelenti, hogy amikor a vizsgalt
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sejt aktivalasi energidjanak értéke
meghaladja a csiraképz6dés aktivala-
si energidjanak értékét, akkor a sejt
allapota megvaltozik. A sejtbdl csira
lesz, elveszti tarolt energiajat, és vélet-
lenszer( kristalytani orientaciot kap.

Abban az esetben, amikor a sejt ala-
kitott — Ujrakristalyosodott hatéron
helyezkedik el, és a tarolt energia
nagyobb, mint a csirandvekedés akti-
valasi energidja, akkor az ujrakrista-
lyosodott csirak ndvekedésnek indul-
hatnak. Az allapotvaltozés soran a sejt
elveszti tarolt energiajat, és az ujra-
kristalyosodott szomszédjaval meg-
egyezd kristalytani orientaciot kap.

A szabaly allotrop atalakulas ese-
tén is ugyanaz, de a csiraképz6dés
az instabil fazisban indul meg, a sta-
bil fazis ndvekedése a fazishataron
torténik. Az aktivalasi energiak is el-
térnek.

Abban az esetben, ha az ujrakrista-
lyosodott sejt energiaja — amelynek
kornyezetében csak uUjrakristalyoso-
dott sejtek vannak — meghaladja a
csirandvekedés aktivalasi energiajat,
akkor a legkisebb energiaval rendel-
kez6 szomszédjanak a kristalytani
hatarmozgas. Ez a folyamat a szem-
csedurvulas.

Ezek alapjan belathatd, hogy min-
den folyamat esetén az energiafel-
tétel megegyezik. Altalanossagban
elmondhatd, hogy allapotvaltozas be-
kovetkezik egyrészt ha azt a sejt kon-
figuracioja lehetéveé teszi, masrészt
ha a sejt allapota — amely a szemcse
(Qgrainboundary) vagy fazishatar
(Qphaseboundary) €nergia, a tarolt ener-
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gia (Qurivingforce) €S a termikus energia
(Qthermal) Osszegeként adodik —
nagyobb mint a széban forgé folya-
mat aktivalasi energidja (Qprocess). Ez
esetben a sejt elveszti hajtderejét, és
a kristalytani orientacié6 megvaltozik
az adott folyamatnak megfeleléen.
Ha a hajtéer6 a tarolt energia, akkor
elindul az Ujrakristalyosodas folyama-
ta. Ha a hajtéer6 a stabil, illetve nem
stabil fazis szabadentalpiajanak
(Gibbs-energia) kulonbsége, akkor
az allotrop atalakulasi folyamat megy
végbe. Ha a hajtéerd nulla, akkor a
szemcsék novekedésnek indulnak,
ami a szemcsedurvulasi folyamathoz
vezet.

Eredmények

A szemcsedurvulasban azok a sejtek
vesznek részt, amelyek egyrészt ala-
kitatlanok és emellett szemcsehata-
ron helyezkednek el. Azon sejtek,
amelyek energiaja meghaladja a
szemcsedurvulas aktivalasi energia-
jat, felveszik a szomszédos sejtek
energigjat — igy biztositva szamukra
a kisebb hatérenergiat —, és ezzel
megkezdédik a durvulds folyamata.
Az atlagos szemcsemeéret (d) izoterm
kérilmények kozott linearisan valto-
zik az id6vel. A (4) egyenlet az atla-
gos szemcseméret id6 (t) és hédmér-
séklet (T) fuggését irja le, ahol k, és
Q. allanddk, dy a kiindulé szemcse-
méret és R a gazallando. Az atlagos
szemcseteruletet abrazolva az id6
(automatalépés) fliggvényében (2a
abra) lathato, hogy a kapott eredmé-
nyek megfelelnek a valésagban ta-
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szamitott Avrami-egyenesek (b) és kinetikai egyenes (c)
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M 4. abra. Allotrop atalakulas szimulaciéja. Atalakult hanyad valtozasa y =« (a) és a =y (b) atalakulas soran. Avrami-egyenesek

y —=>a (c) és a =y (d) atalakulas soran

pasztaltaknak. A kinetikai elemzés ki-
mutatja, hogy a szimulacidban is ter-
mikusan aktivalt folyamat a szemcse-

durvulas.
d>=d} +k, exl{— ]t (4)

Az Ujrakristalyosodasi folyamat
csiraképzbdéssel és csirandveke-
déssel megy végbe. Egy sejtbél ab-
ban az esetben lesz csira, ha a sz6-
ban forgd sejt alakitott allapotu,
Osszes energiaja nagyobb, mint a

C

RT
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csiraképz6dés aktivalasi energiaja,
és az a feltétel is teljesil, hogy min-
den szomszédja alakitott allapotban
van. A csirandvekedési folyamat
akkor indul meg, ha az adott sejtnek
van legalabb egy olyan szomszédja,
amely ujrakristalyosodott allapotban
van. Ebben az esetben a vizsgalt
sejt felveszi ezt az allapotot, amely-
lyel kisebb energiaallapotba kerdl.
Az Ujrakristalyosodas kinetikajat a
JMAK (Johnson—Mehl-Avrami—Kol-
mogorov) egyenlet irja le (5). Az
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egyenletben az F jeldli az ujrakrista-
lyosodott, atalakult hanyadot, tovab-
ba a By, Qr, n konstansok.

F = 1-exp (— Boexp(%)t") (%)

Statikus Ujrakristalyosodas szimu-
laciés eredményei lathatok az 3.
&brén. Atalakult hanyad az idé
(automatalépés) fiiggvényében (3a
abra) és Avrami-egyenesek (3b és
3c abra). Az eredményekbdl lathato,
hogy az automata valéban a JMAK
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B 5, abra. Atalakulasi diagram allotrop atalakulas esetén

kinetikat koveti, és a kinetikai
analizis kimutatta, hogy az automata
Ujrakristalyosodas szimulacitja valo-
ban termikusan aktivalt. Az o -y és
a y - q atalakulas izoterm kortulmé-
eredményeit a 4. abra mutatja. A 4a
és 4b abrén az atalakult hanyad lat-
hat6 az id6 fuggvényében, illetve Iat-
hato, hogy a szimulaci6 altal szami-
tott eredmények ugyancsak leirha-
ték az Avrami kinetikaval (4c és 4d
abra).

Tobb hémérsékleten elvégezve a
fenti szamitasokat, az atalakult ha-
nyad idébeli valtozasabdl a vizsgalt
allotrop atalakulasra vonatkozo izo-
termas atalakulasi diagram megszer-
kesztheté. Az 5. abra az 5% kezdeti
és a 95% befejez6 atalakulashoz tar-
tozd gorbepart mutatja.

Kovetkeztetések

A szemcsedurvulas kinetikajat a (4)
egyenlet irja le. Az 4tlagos szemcse-
méret (2. abra) lineéarisan valtozik az
id6vel izoterm korilmények mellett. A
kapott eredmények megfelelnek a (4)
egyenletnek.

Az ujrakristalyosodott hanyad id6-
és hémérséklet-figgését a JMAK
egyenlet irja le. A szimulacié altal
szamitott atalakult hanyad gorbéket,
izoterm korilmények mellett a 3a
abra mutatja be. Az eredmények azt
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mutatjak, hogy a szimulaci6 szamita-
sai kovetik a JMAK egyenletet.

Az allotrop &talakulas kinetikajat
szintén a JMAK egyenlet irja le. Az
a =y ésy - atalakulas szimulaciés
eredményei szintén kovetik a JMAK
kinetikat (4. abra), és a kapott ered-
ményekkel az atalakulasi diagram
allotrop atalakulas esetén izoterm
korilmények kozott felvehetd (5.
abra).

Osszefoglalas

Kutatasunk célja sejtautomata fej-
lesztése fémekben végbemend
rovidtavu diffuziés folyamatok szimu-
kristalyosodas, az allotrop atalakulas
és a szemcsedurvulas folyamata az
automataban milyen szabalyok sze-
rint mdkdédik. Ezen szabalyok konfi-
guracios, illetve energiafeltételbdl all-
nak. Lathattuk, hogy az energiafel-
tétel szabalya mind a harom folya-
mat esetén megegyezik, csupan a
folyamat hajtéereje valtozik az adott
folyamatra vonatkozoéan. A szimula-
cié eredményei mindharom folyamat
esetén ugyanazokkal az egyenletek-
kel irhatok le, mint amelyeket mérési
eredmények leirdsara javasol a
szakirodalom. Az automata alkalma-
zasa lehetévé teszi szamunkra
bonyolult hékezelési problémak
megoldasat.
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