Valasz Kun Ferenc biralatara

Ko6szonom birdlom munkdjét, a dolgozat gondos elolvasdsat, valamint az ezzel kapcsolatos

megjegyzéseit €s kérdéseit, amelyekre az aldbbi védlaszokat adom:

1. Az irodalmi hdttér bemutatdsa nagyon céliranyosan tortént, az elsd hdarom fejezet elso-
sorban azt szolgdlja, hogy felvezesse a jelolt dltal haszndlt fdazismezé modell motivdci-
ojdt, alapfogalmait, valamint a modellel végzett vizsgdlatok menetét és kihivdsait. Alig
tudunk meg valamit arrol, hogy mezoszkopikus skdldan vannak-e mds elméleti megkozeli-
tések (mds hosszisdgskdldkon haszndlt médszereket roviden vdzol a szerzd), vagy esetleg
ugyancsak a fdzismezd modellt haszndlva mdsok milyen sikereket értek el. Azt is érde-
kes lett volna roviden bemutatni, hol vannak a fdzismezo modellel torténd leirds hatdrai,
vannak-e olyan kisérleti eredmények, amelyeket a modell nem tud kell6 pontossdaggal
leirni. Ehhez természetesen szerencsés lett volna tovdbbi referencidkkal kiegésziteni a

dolgozatot, ami novelte volna a kutatomunka, illetve a dolgozat hdtterének mélységét.

A felsorolt témdkrol tényleg nem sok sz6 esik a dolgozatban. A megszilarduldsi mor-
fologidk leirdsara alkalmazott modellek koziil a mezoszkopikus skdldt egyértelmtien a
fazismez6-modellek uraljdk. Ugyanezen a méretskdldn még taldn a sejtautomata mo-
delleket emliteném meg, amelyeket szintén alkalmaznak pl. dendritek novekedésének
leirdsdra. A fazismezd-modellekkel torténd leirds hatarait tobbféle értelemben is lehet
vizsgdlni. A modellnek rengeteg véltozata 1étezik, mis-mds erdsségekkel és gyengesé-
gekkel. A rendszerek komplexitdsat tekintve, néhdny fazis és néhany kémiai Osszetevd
egyidejli kezelése rutinszertinek tekinthetd, de specidlis modellek ennél tobbet is kezel-
nek. A haszndlhaté méretskalat tekintve alulrdl a rendszert leiré paraméterek értelmez-
hetdsége (azaz hogy mit jelentenek ezek a mennyiségek ha mér csak néhdny atom van
a szimuldcids celldban) szab hatart, feliilr6l pedig a lefrni kivant mikroszerkezetre jel-
lemzd hosszisdgskaldk (pl. kapilldris hossz, diffizids hossz, eutektikus lamellatdvolség,
stb.) éltal meghatdrozott maximalis cellaméret és a szimuldcidk elvégzésére fordithatd
szamitgépes erSforrasok nagysdga. Ez két dimenzidban akdr a mm-es vagy cm-es nagy-
sagrendbe is eshet (kb. 1 — 100 s valds id6 mellett), mig hdrom dimenzidban kb. a mm-es

nagysagrend és a 0.1 — 1 s érhetd el.

A féazismez6-modellek elméleti limitacidi koziil taldn a tobb fazis egyidejl, konzisztens



kezelését emelném ki. Ez még mindig nem tokéletesen megoldott. A szimuldcidkat
tekintve a legnagyobb nehézség talan azoknak az eseteknek a kezelése, amikor a rend-
szernek egyidejiileg tobb, nagyon eltéré méretskaldja van. Ilyen pl. az, amikor a kémiai
és a hodiffuziot egyidejiileg kell megoldani, mert a megfeleld diffizids dllandok és igy a
diffuzios hosszak ardnya (az Un. Lewis-szam) fémek esetén a 10000-es nagysagrendbe

esik.

2

. A szerz0 munkdja, a megfeleld fazismezd modell szdrmaztatdsdt kovetben elsdsorban nu-
merikus szamoldsokra, szamitégépes szimuldciora épiil. Ezért hasznosnak éreztem volna,
2-3 tovabbi oldalban tdargyalni a modellek szamitogépes megvaldsitdsdnak problémadit.
Szintén hasznos lett volna egy olyan jellegii dbrdval kiegésziteni a numerikus modszerek

bemutatdsdt a dolgozat elején, mint a 72. oldalon szereplé 32. dbra.

Valéban, a modell numerikus megvaldsitasiat nem részletezem a dolgozatban. Egyetértek
a birdloval, egy ilyen, alapvetGen numerikus szimuldcidkra €piil6 dolgozatban ez talan
kivanatos lett volna. Ett6l alapvetden az tartott vissza, hogy a disszertdciom fizikai téma-
Ju, azt a Fizikai Osztalyon adtam be, ahol a numerikus részletek irant valdsziniileg kisebb
az érdekl6dés. A numerikus részletek leirdsdnak nagyvonali kezelése sajnos a témaban
megjelend publikdcidkra is jellemzd, tobb esetben is hasznos lenne azok részletesebb

ismerete.

. A dolgozat szerkesztése gondosan tortént, a szovegben nagyon kevés az elirds. Egy két
zavaro aprosdgot lehet emliteni: - Az 55. oldalon ldthaté 18. dbrdra nem taldltam
hivatkozdst. Az 54. oldal kapcsolodo bekezdése csak a kisérleti eredményt bemutato 19.
dbrdra hivatkozik. - A referencidk kozott a 67. esetén csak a szerzok neve van feltiintetve.
- Kicsit zavaro, hogy a referencidk megaddsdnak formdtuma nem egységes, helyenként
nem vildgos, pontosan mi a kotetszdm és az oldalszdm, idonként feltiinik az éven beliili

kiadds szdma is a koordindtdk kozott.

Koszonom a felsorolt — jogos — észrevételeket. Sajnos ezeket a dolgozatban mar nem tu-
dom kijavitani. A referencidk nem egységes formdtumat azzal magyardzom, hogy azokat
a szovegszerkesztom egy olyan BibTeX adatbézisbdl vette, amelyet kiilonb6z6 helyek-
r6l, ebbdl ad6ddan kiilonbozd részletességli tartalommal toltottem fel. Ezért fordul eld,

hogy idénként megjelenik pl. az éven beliili kiadds szdma is, mds esetekben pedig nem.

. Hogyan viszonyul egymdshoz a két- és haromdimenzios modell szamitogépes szimuldcio-
janak CPU idd igénye? A dolgozatdban az dsszevetés alapjdt a szamoldsokhoz haszndlt
PC klaszter mérete jelenti, de nem vildgos, hogy hdny magra/szdlra kell gondolni, illetve
milyen processzorokrol van szo. A szimuldcios programnak melyik a legiddigényesebb

része?

A dolgozatban bemutatott szimulécidk jellemzéen 2002 és 2007 kozott késziiltek. Ennek



az 1ddszaknak az elején a szamitogép-klaszteriink 20-40db, a végén 100-120 db AMD
alapu, egyprocesszoros, egymagos szamitogépbdl allt. A futasid6krdl pontos feljegyzé-
seket nem készitettem, de emlékeim szerint eleinte egy 20 db 32 bites szamitégépbdl 4llo,
gyors halozattal 6sszekapcsolt ,,blokkon” a futdsidé kisebb 2D problémak (500 x 500 pi-
xel) esetében néhanyszor 10-100 perc koriil alakult, de nagyobb problémdk (7000 x 7000
pixel) esetén akdr a tobb napot is elérte. A 3D szimulédcidk ennél természetesen sokkal
1doigényesebbek voltak, de ezt némileg kompenzalta a szdmitastechnika fejlédése. Egy
kozepes méretii (256 x 256 x 256 voxel) szimulaci6 idSigénye 20 db 64 bites szamitogé-
pen tobb 6ra volt, mig a legnagyobb szimuldciénk (800 x 800 x 800 voxel) futdsideje 80

db szamitégépen egyszerre futtatva is az egy hét nagysagrendjében volt.

A szimulaciok legiddigényesebb része két €s harom dimenzidban egyardnt az orienticids
mez0 id6fejlédésének szamoldsa volt. Ennek f6 oka az, hogy (kiillonosen 3 dimenzidban)
az orientdcios mez6 kezelése a legodsszetettebb feladat. Egyes esetekben (jellemzden a
2D eldgaz6 szerkezeteknél) el6fordult az is, hogy az orientacids mezd mozgasegyenlete
ill. annak paraméterei a masik két mez6énél Iényegesen kisebb id61épés haszndlatit kove-
telték meg, azaz az orienticids mezd id6fejlédését csak finomabb 1épésekben, stiriibben

szamolva lehetett kOvetni.

5. A dolgozatban szdmos helyen dsszehasonlitja a szimuldcioval kapott eredményeit kris-
talynovekedésre végzett kisérletekkel. Az egyezés sok esetben valoban impressziv, azon-
ban az osszehasonlitds mindig csak ,,vizudlisan” torténik. Struktiirdk hasonlosdgdnak
kvantitativ jellemzésére bevezettek-e valamilyen kisérletekben és szimuldcioban egyardnt

mérhetdé mennyiséget?

Nem, a kutatdsaink célja els6sorban a polikristalyos megszilardulds soran el6forduld je-
lenségek leirdsa és kvaliativ jellemzése volt, kvantitativ egyezésre és Osszehasonlitdsra
nem torekedtiink. Valdsziniileg egy adott tipusu szerkezethez meg lehetne taldlni azt a
mennyiséget és kiértékelési eljarast, amivel a hasonl6 szerkezetek szamszer(sithetoek
és Osszehasonlithatok lennének (pl. fraktdldimenzid a stirlin eldgaz6 szerkezetekre), de
tekintettel a vizsgalt megszilarduldsi morfologidk sokféleségére (pl. 62. oldal 24. 4b-
ra), nehezen tudok olyan mddszert elképzelni, ami erre a célra univerzalisan hasznélhat6

lenne.

6. Részletesen elemezte a szennyezOk hatdsdt a dentrit-csiics eltériilésére. Az 55. oldal abrdi
nagyon szépen illusztrdljdk a szennyezd méretének, orientdciojdnak és a dentritcsiics
tengelyétol mért tavolsdgdnak a hatdsdt. Tortént-e mennyiségi jellemzése a szennyezok
hatdsdnak, fel lehet-e dllitani valamilyen osszefiiggést példdul a szennyezd mérete és az

eltériilés mértéke kozott?

s

A szennyez6k €s a dendritcstics kolcsonhatdsat késébb 3D szimuldcidk segitségével is

részletesen vizsgaltam. A dendrit orientacidjdhoz képest pl. 30°-kal elforgatott szennye-



70 részecskének a novekedési irdnyt eltéritd hatdsa a részecske méretének egy kritikus
értéke felett teljes, azaz ilyenkor a dendrit a részecske altal meghatarozott 4j irdnyba nd
tovabb. A kritikus méret alatti részecskék esetén az eltérité hatds csak részleges és a
részecske nagysdgatol fiiggd mértékd. Ez a kritikus szennyez6 méret a dendritcstics gor-
biileti sugardnak kozelében van és erGsen fiigg a részecske nedvesitési tulajdonsagaitol.
JOl nedvesitd részecske esetén a gorbiileti sugarndl sokkal kisebb is lehet, mig erdsen
nem-nedvesitd esetben (amikor a szilard anyag ,.keriili” a részecskét) az eltéritd effektus

akdr teljesen meg is szlinhet.

. A lehiilés kozben megszildrdulo anyagban eldfordulhat az is, hogy a példdul a hémér-
séklet gradiens miatt mechanikai fesziiltség jon létre, ami repedések kialakuldsdt okozza.
A jelenségre nagyon szép példa a vulkdnkitorést kovetéen a megszildrdulé lavdban lét-
rejovo repedések, amelyek sokszor meglepden szabdlyos, hatszoges alakii ldvaoszlopok
kialakuldsdt eredményezik. Magyarorszdgon ilyen képzédmény a Hegyestii (Balaton-
felvidéki Nemzeti Park). Alkalmassd lehet-e tenni a kontinuum fazismezd elméletet az
ilyen repedések dltal okozott diszkontinuitds kezelésére és a megszildrdulds kozben létre-

JOVO repedésnovekedés leirdsdra?

A fazismez6-modellnek 1étezik egy repedések terjedésének leirdsara kifejlesztett valto-
zata. Ebben a fazismez8, mint rendparaméter a szilard anyagon beliili ,,folytonos” és a
repedéseken beliili ,,sz€tszakadt” dllapot megkiilonboztetésére szolgdl, a két dllapot kozti
atmenet a repedés feliiletén keresztiil folytonosan torténik (Isd. pl. a R. Spatscheck et al.,
Phil. Mag. 91 75-95 (2011) attekintd cikket). A rugalmas alakvaltozast és fesziiltsé-
geket is tartalmaz6 modellben a repedés novekedése a megszilardulést leir6 modellben
a megszilardulasi front terjedésének feleltethetd meg. Ezzel a modellel tobb jelenséget
is sikeresen modelleztek: leirtdk a repedések terjedését, reprodukaltak a repedés csucsa
koriili energiadram egy kritikus értéke felett a csucs instabilld valasat és elagazdsat, va-
lamint folyamat sordn hanghulldmok keletkezését. A megszilarduldssal kapcsolatos faj-
térfogatvaltozds és az ennek kovetkeztében kialakulé mechanikai fesziiltségek kezelése

ill. az el6bb emlitett modellhez csatoldsa azonban még nem megoldott.

. A hdromdimenzios kristdlyosodds esetén kivdloan reprodukdlta a kordbban két dimen-
zioban taldlt struktirdkat, kristdlyosoddsi modusokat. Egy olyan struktiirdt mutat be,
amelynek nincs kétdimenzios megfeleldje, de itt is nagyon szép egyezést taldl a kisérleti
eredményekkel. Megemliti, hogy a kiilonleges struktiira létrejottének részleteit még nem
sikeriilt megérteni. Az itt hivatkozott sajdt publikdciok koziil a legfrissebb 2008-ban je-
lent meg. Ezt a kutatdsi irdnyt késobb nem folytatta, vagy a probléma olyan nehéznek

bizonyult, hogy azota sem sziiletett kimerité magyardzat a jelenségre?

Valéban, a dolgozatban bemutatott legfrissebb eredmények 2007 koriil sziilettek, utdna

ennek a témakornek a kutatdsa hattérbe szorult. Ennek egyik oka az, hogy (mint a birdlé



helyesen ratapintott) a haromdimenzos szimuldcidok nem vart nehézségekkel is jartak,
amelyek egy részét, példaul a novekedés soran meghatarozott irdnyokba torténd eldgazas
problémadjat még nem sikeriilt megnyugtatéan megoldani. Masik fontos ok az is, hogy
az azoéta elGtérbe keriilt tjabb témak és projekt feladatok miatt ezekre a polikristilyos
novekedési morfolégidkkal kapcsolatos kutatdsokra nem is jutott elegendd id6. Ez a
helyzet azonban jelenleg véltozoban van. Tavaly Korbuly Balint személyében egy uj
PhD hallgaté keriilt a csoportunkba, akinek témdja az orientdciés mez6t is tartalmazo
fizismezd-modellekkel kapcsolatos. Uj lendiiletet adhat ezeknek a munkdinknak az is, ha
a témat érintd, idén beadott OTKA és/vagy Magyar-Francia TéT palyazatunk tdmogatést

nyer.
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