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MTA DOKTORI ÉRTEKEZÉS TÉZISEI SOMFAI ELLÁK

1. BEVEZETÉS, A KUTATÁSOK ELŐZMÉNYE

A természetben számos lényeges rendszer – gondoljunk például az életfolyamatokra – nincs

hőmérsékleti egyensúlyban, közöttük egy jelentős csoportot alkotnak a hőmérsékleti egyen-

súlytól távoli folyamatok. Jelentőségük ellenére ezekről sokkal kevesebbet tudunk, mint az

egyensúlyi rendszerekről, többek között a részletes egyensúly hiánya miatt. Az 1960-as és

70-es években az egyensúlyi statisztikus mechanikában elért mélyreható fejlődés után a 80-

as évektől a statisztikus fizikában az erőfeszítések számottevő része a nemegyensúlyi fo-

lyamatok felé irányult. Meghatározó felismerés volt, hogy a természetben sok jelenség –

köztes méretskála hiányának következtében – skálainvarianciát mutat ; az ilyen objektumok

a „fraktál” elnevezést kapták. A következő évtizedben a hangsúly áttevődött a skálainvari-

áns jelenségek fizikai hátterének megértésére, és az egyensúlytól távoli növekedési folya-

matokról (például felületnövekedésről) szerzett ismereteink is rendszerezettebbek lettek. A

90-es évek második felétől egészen napjainking előtérbe kerültek az interdiszciplináris jelle-

gű kutatások, például a statisztikus fizika és a biológia (mikrobiológia, populációdinamika,

rendszerbiológia), a matematika (gráfelmélet, játékelmélet), és újabban a társadalomtudo-

mányok közötti határterületeken. Erre az időszakra tehető a szemcsés anyagok fizikájának

jelentős fejlődése is ; korábban a mérnöki tudományok körében leginkább csak empirikus

modellekkel dolgoztak.

A fizika témakörében – így a nemegyensúlyi statisztikus fizikában is – számos olyan

problémát találunk, amelyek megválaszolására az analitikus, illetve a kísérleti megközelí-

tések önmagukban nem bizonyulnak elegendőnek. Ilyen esetekben a numerikus módszerek

alapvető fontosságú információval járulnak hozzá a megoldáshoz.

A numerikus megközelítés lényeges előnye az elméleti, analitikus módszerekhez képest

a flexibilitás : általa kezelhetővé válik az adott probléma megkerülhetetlen komplexitása. Pél-

dául a diffúzió-limitált aggregáció leírására három évtized alatt sem született egy koherens

elméletet, míg eközben rengeteg numerikus ismeret felhalmozódott. A szimulációknak fon-

tos szerep jut az elméleti megközelítés kifejlesztésében is. Segítséget nyújthatnak példá-

ul annak eldöntésében, hogy melyik feltételezések valamint közelítések megalapozottak, és

melyek nem; ezáltal utat mutathatnak a helyes elmélet kidolgozásának folyamatában.

A numerikus módszereknek számos előnye van a kísérletekkel szemben is. Egyrészt míg

a kísérletekben tipikusan csak kiválasztott mennyiségek kerülnek megmérésre, addig a mo-

dell állapotáról minden információ rendelkezésre áll, az is ami praktikusan nem mérhető

vagy túl költséges lenne (például megfelelő térbeli és időbeli felbontás, vagy mérési pon-
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tosság miatt). Másrészt a különböző effektusok be- és kikapcsolásában sokkal nagyobb a

szabadság, ami többek között alapvető lehet egy olyan minimális modell megalkotásában,

amely már produkálja a vizsgált jelenségeket. Éppen ezért a kísérletek és a szimulációk ha-

tékonyan kiegészíthetik egymást.

Ebben a munkában hőmérsékleti egyensúlyban nem lévő statisztikus fizikai rendszereken

végzett kutatásaimat foglaltam össze, amelyek vizsgálatában a numerikus módszerek – sok-

szor erős csatolásban az elméleti vagy kísérleti megközelítéssel – hatékonynak bizonyultak.

A diffúzión végzett munkámat egyrészt a diffúzió-dominált egyensúlytól távoli növekedé-

si folyamatok megoldatlan problémái motiválták, másrészt meglepő kísérleti felületfizikai

megfigyelésekre kerestem magyarázatot. Vizsgáltam továbbá az atermális szemcsés anya-

gok statikus és kvázistatikus (rezgések és akusztikus hullámterjedés) tulajdonságait, különös

tekintettel skálainvariáns és kritikus viselkedésre.

Az egyik legérdekesebb vizsgált probléma a fémkristályok alacsony indexű felületein a

felszíni atomok mobilitása. Hosszú ideje ismert, hogy ezekben a rendszerekben már az olva-

dáspontnál jóval alacsonyabb hőmérsékleten is van atomi átrendeződés, amelyen tipikusan

a felső atomi réteg tetején mozgó adatomok mozgását értjük: ezek az atomi lépcsők mentén

vagy között mozognak, ami a lépcsők és szigetek mobilitásához vezet. Sokkal kevésbé ismert

viszont a felső réteg atomjainak mozgása: ezeket az atomokat viszonylag jó koordináltságuk

miatt szobahőmérsékleten általában statikusnak tekintették. Látni fogjuk, hogy ez nincs így.

Egy másik, intenzíven kutatott témakör az egyensúlytól távoli növekedési folyamatok,

különös tekintettel azokra a rendszerekre, amelyekben a növekedési rátát egy diffúziós folya-

mat határozza meg. Ilyen folyamatok diszkrét, részecske-alapú modellje a diffúzió-limitált

aggregáció (DLA), amelyben véletlen bolyongást vagy Brown mozgást végző részecskék

tapadnak egy immobilis fürthöz, amely a növekvő fázist reprezentálja. Az elmúlt három

évtizedben nagyon sok numerikus munka foglalkozott a DLA-val. Ezek között számos eg-

zotikus megállapítás is szerepelt, amelyek kétségbe vonták, hogy a DLA aszimptotikusan

egyszerűen skálázódó rendszer. Például feltételezték, hogy van olyan távolság dimenziójú

mennyiség, amely sem a mikroszkopikus (részecskeátmérő) sem a makroszkopikus (a fürt

átmérője) távolságskála szerint skálázódik; vagy a fraktáldimenzió függ a határfeltételektől

(például más nyílt síkon mint csatorna geometriában) vagy függ a fürt közepétől mért relatív

(a fürt sugarával normált) távolságtól. Ezeket a pontokat lényeges tisztázni, mert egy köztes

hosszúságskála létezése valószínűsíthet egy eddig fel nem ismert fizikai mechanizmust, ami

ezt a hosszúságskálát meghatározza.

Továbbra is a diffúzió témakörénél maradva, a véletlen bolyongás valamint a Brown
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mozgás alapvető tulajdonsága, hogy a (megfelelően definiált) átlagos elmozdulás az eltelt

idő 1/2 hatványával skálázódik. Így, habár egy illetve két dimenzióban egy véletlen bo-

lyongó részecske előbb-utóbb mindenhova eljut, a szublineáris távolság-idő reláció miatt

ezt nagyon lassan teszi. Felmerül a kérdés, hogy egy diffundáló részecske akkor is eljut-e

mindenhova, ha a tér tágul, vagyis hogyan alakul a diffúzív elmozdulásnak és a tér tágulásá-

nak versengése. Lényeges pont, hogy ez a kérdés nemcsak egzotikus kontextusban, például

kozmológiában bukkan fel, hanem olyan hétköznapi növekedési folyamatok, mint a radiá-

lisan növekedő doménfalak is visszavezethetők egy alacsonyabb dimenziójú táguló térben

bolyongó kölcsönható részecskerendszerre. Azon diffúziós folyamatok, amelyekben a diffú-

ziós együttható időfüggő, például a változó hőmérséklet következtében, szintén leképezhe-

tőek időfüggő metrika szerinti leírásra. Biológiai kontextusban pedig releváns, hogy a fajok

életterének térbeli terjeszkedése gyakran szoros kapcsolatban áll a genetikai állomány válto-

zásaival, és ennek következtében erős kihatással van a természetes populációk génkészletére.

Végül a szemcsés anyagok vizsgálatára térünk át : közkeletű hasonlattal gondolhatunk

rájuk úgy, mintha az atomokat makroszkopikus részecskékkél helyettesítenénk. Mivel a ré-

szecskék makroszkopikusak, egyrészt nincs számottevő termális mozgásuk, másrészt a ré-

szecskék kölcsönhatása erősen disszipatív és tipikusan nem tartalmaz vonzást. Az így kapott

rendszer tulajdonságai emiatt jelentősen eltérnek a szokásos anyagokétól. A magára hagyott

szemcsés anyagban egy idő után minden mozgási energia disszipálódik, és a részecskék –

amelyek mechanikai egyensúlyban vannak – egy statikus struktúrába rendeződnek; a közöt-

tük ható erők egy hálózatot alakítanak ki. Az egyik legalapvetőbb kérdés ennek az erőháló-

zatnak a leírása. Sokan vizsgálták a legegyszerűbb, egypont-statisztikai mennyiségeket, így

a kontaktusokon átmenő erő normális illetve tangenciális komponensének eloszlását, amely

önmagában is mutat váratlan tulajdonságokat. A legérdekesebb kérdés mégis az erőhálózat

globális térbeli struktúrájának jellemzése, amiről eddig nagyon keveset tudtunk.

A szemcsés anyagot alkotó részecskék makroszkopikusak, így a kölcsönhatásuk általá-

ban szigorúan véges hatótávolságú: amíg nem érnek össze, addig nem hatnak kölcsön. Ez a

részecske-részecske kölcsönhatásban megjelenő éles határ rendszerszinten is megjelenik: ha

egy rögzített térfogatú dobozba egyre több szemcsés részecskét teszünk (vagy ekvivalensen:

rögzített számú részecskét egyre kisebb térfogatra szorítunk össze), akkor a kezdetben disszi-

patív gázt alkotó, dominánsan kétrészecske-ütközéssel kölcsönható részecskék egy adott tér-

kitöltés elérése után hirtelen összeállnak, és rendezetlen szilárd testet kezdenek alkotni. Ezt

az átmenenet torlódási átmenetnek hívjuk, és a szemcsés anyagokon túl megjelenik teljesen

más jellegű rendszerekben, mint például közlekedési modellekben, sőt potenciálisan kap-
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csolatba hozható az üvegesedési átmenettel is. Jelenős figyelmet kapott az a felismerés, hogy

súrlódásmentes szemcsés anyagokban a torlódási átmenet közelében számos mennyiség ská-

lázódást mutat, és a vibrációs sajátállapotok spektruma is anomális. A torlódási átmenet így

sok hasonlóságot mutat a folytonos fázisátalakulások kritikus jelenségeivel, de jelentős kü-

lönbségek is vannak, például a skálázási exponensek közül több is függ a részecskék közötti

erőtörvény alakjától. A súrlódó, tehát realisztikus szemcsés anyagok torlódási átmenetének

kritikusságáról viszont nem voltak részletes ismereteink.

A szemcsés anyagok tulajdonságait alapvetően befolyásolják a fluktuációk, ennek egy

markáns megjelenése a statikus és kvázisztatikus szemcsés konfigurációkban a részecskék

közötti kontakt erők inhomogenitása. Mivel egy részecskére ható nagy erőt tipikusan a má-

sik oldalon egy másik nagy erő egyensúlyoz, a nagy erők általában szálas struktúrákba, erő-

láncokba szerveződnek. Az erőláncokat oldalról gyengébb erők stabilizálják, ami így egy

elágazó hálózatot alkot. Az erőláncok vizsgálata (például hogy mutatnak-e valamiféle ská-

lainvarianciát, vagy pedig van-e karakterisztikus méretük) nem egyszerű probléma, többek

között azért, mert nincs éles határ az erős és gyenge erők között. Lényeges kérdés az is, hogy

a fluktuációk miatt tekinthető-e a szemcsés anyag nagy skálán jól viselkedő kontinuumnak.

Érdekes módon még az olyan alapvető kérdések, mint a szemcsés anyagban a hangsebes-

ség nyomásfüggésének skálázása, sem egyszerűen megválaszolhatóak. Ez a problémakör jól

vizsgálható az akusztikus hullámok terjedésének tanulmányozásával, aminek külön előnye,

hogy a kísérleti oldalon nem destruktív vizsgálati lehetőséget jelent drága háromdimenziós

képalkotási berendezések (például Röntgen CT vagy MRI) használata nélkül. Eddig több

kísérlet is lényeges eredményeket szolgáltatott, az elméleti megközelítés viszont sokkal ke-

vésbé kidolgozott.

4

               dc_832_14



MTA DOKTORI ÉRTEKEZÉS TÉZISEI SOMFAI ELLÁK

2. CÉLKITŰZÉSEK

A fémkristályok alacsony indexű felületeinek felső rétegébe beágyazott szennyező atomok

(konkrétan Cu(001) felületen In atomok) mobilitásának kérdésében célul tűztem ki az igen

sajátos kísérleti megfigyelések mögötti mechanizmus feltárását, és annak kvantitatív értel-

mezését.

A diffúzió-limitált aggregáció viselkedésével kapcsolatban célom volt megerősíteni vagy

megcáfolni azokat a feltételezéseket, amelyek kétségbe vonják a modell aszimptotikus ská-

lainvarianciáját.

A dielektromos letörési modell kapcsán munkám célja egy, az eddig ismerteknél hatéko-

nyabb algoritmus kidolgozása volt, amely segítségével vizsgálható többek között a fraktál-

dimenzió és más skálázási exponensek függése a modell nemlinearitási paraméterétől.

A diffúzió-limitált aggregáció viselkedésével kapcsolatban célom volt megerősíteni vagy

megcáfolni azokat a feltételezéseket, amelyek szerint a fraktáldimenzió függ a határfeltéte-

lektől (más szabad síkban mint csatorna geometriában). El kívántam dönteni továbbá, hogy

a zajos diffúzió-limitált aggregáció fürtök sokaságátlaga megegyezik-e a megfelelő determi-

nisztikus egyenletek (Laplace-i növekedés) megoldásával.

A táguló térben végbemenő skálainvariáns folyamatok viselkedésének leírására célom

volt egy olyan leképezés kidolgozása, amely kapcsolatot teremt a táguló térben, illetve rög-

zített térben végbemenő folyamatok között ; lehetőséget adva többek között a táguló térbeli

aszimptotikus viselkedés megértésére.

A statikus szemcsés erőhálózatok vizsgálatával kapcsolatban célul tűztem ki azok tér-

beli struktúrájának felderítését, és annak eldöntését, hogy a statikus szemcsés erőhálózatok

mutatnak-e skálainvarianciát.

A súrlódó szemcsés anyagok torlódási átmenetével kapcsolatban el kívántam dönteni,

hogy azok (a súrlódásmentes esethez hasonlóan) mutatják-e a kritikusság jeleit.

A szemcsés anyagokban terjedő akusztikus hullámok viselkedésével kapcsolatban cé-

lom volt a hullámfront robusztusságának vizsgálata (függ-e a konfigurációk részecske-szintű

részleteitől, például erőláncoktól), a hangsebesség nyomásfüggésének valamint a hullámok

diszperzitásának vizsgálata.
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3. ÚJ TUDOMÁNYOS EREDMÉNYEK (TÉZISEK)

T1a. Részecske alapú numerikus modellezéssel megmutattam, hogy Cu(001) felületen a be-

ültetett nyomjelző In atomok jellegzetes mozgását felületi vakanciák okozzák [S1, S2,

S3, S4]. Megfelelő időfelbontású pásztázó alagútmikroszkóppal látható, hogy az In

atomok hosszabb ideig egy helyben állnak, majd hirtelen több, akár 4-6 rácsállandó

hosszúságú ugrást tesznek. Az egymáshoz közeli In atomok mozgása időben szinkro-

nizált.

A fémkristály felső atomi rétegében diffundáló ritkán előforduló, de nagyon mobilis

vakanciák milliszekundum nagyságrendű élettartamuk során két dimenziós véletlen

bolyongást végeznek, áthelyezve akár többször is az útjukba eső összes atomot, köztük

a nyomjelző atomokat. A következő vakancia megjelenéséig, ami szobahőmérsékleten

tipikusan néhányszor 10 másodperc ideig tart, nem történik semmilyen mozgás.

A nyomjelző atomok ugrási hosszának eloszlását részecske alapú numerikus modelle-

zés segítségével számoltam ki, mégpedig a valószínűségek közvetlen kiértékelésével,

melynek kedvezőbbek a konvergencia tulajdonságai, mint a Monte-Carlo típusú mód-

szereknek.

T1b. Felállítottam egy kontinuum modellt, amely leírja az alacsony indexű fémkristályok

felső rétegébe ágyazott nyomjelző atomoknak a felületi vakanciák által okozott moz-

gását [S2, S3]. A modell azt jósolja, hogy a nyomjelző atomok ugrás hosszainak el-

oszlását nulladrendű módosított Bessel függvény írja le, amit a pásztázó alagútmik-

roszkóppal mért kísérleti eredmények, valamint az általam végzett részecske alapú

numerikus modellezés is igazoltak.

Ezen kontinuum modell túlmutat a korábbi rács alapú nyomkövető részecske diffúzió

számításokon, mivel figyelembe vesz több, az atomi rendszerben lényeges sajátossá-

got, különös tekintettel a vakanciák véges élettartamára.

T2. Diffúzió-limitált aggregáció (DLA) rácsmentes változatára kidolgozott zajcsökkentés

módszerével, végesméret-skálázást felhasználva numerikus szimulációkban megmu-

tattam, hogy a DLA fürtök – az irodalomban korábban megjelent eredményekkel el-

lentétben – nem multiskálázódnak, és az összes mért hosszúság dimenziójú mennyi-

ség, az aktív zóna vastagságát is beleértve, aszimptotikusan azonosan skálázódik a fürt

méretével [S5, S6].
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A hosszúság dimenziójú mennyiségek skálázásában jelen van viszont egy erős szubdo-

mináns tag, melynek hatványkitevője a numerikus mérés pontosságán belül az összes

mért mennyiségre azonosnak adódott. Ez a skálázási korrekció okozhatta a korábbi

kisebb skálájú szimulációk eredményeinek interpretációját.

T3. A diffúzió-limitált aggregáció nemlineáris kiterjesztésére, a dielektromos letörés mo-

dellre (dielectric breakdown model, DBM) kidolgozott hatékony, mintavételezésen

alapuló numerikus módszerrel megmértem az αcsúcs skálázási exponenst és a frak-

tál dimenziót az η nemlinearitási exponens függvényében [S7]. A kapott eredmények

szerint (korábbi várakozással ellentétben) αcsúcs nem független η-tól η ≈ 1 közelében,

és a mérési adatok extrapolációja konzisztens az ηc = 4 állítással.

A mintavételezéses módszer alkalmas a diffúzió-dominált növekedési modellek mul-

tifraktál spektrumának (illetve annak egy részének) meghatározására is. A módszert

használva meghatároztam a DLA f (α) multifraktál spektrumát kis α (vagyis q & 1)

értékekre [S7]. Az így kapott görbe nagyobb pontossággal kielégíti a Makarov tételt

valamint Halsey elektrosztatikus skálázási törvényét mint a korábbi eredmények.

T4. Nagy skálájú numerikus szimulációval megmutattam, hogy a diffúzió-limitált aggre-

gáció fraktál dimenziója csatorna geometriában mérési hibán belül megegyezik a nyílt

sík geometriában mért értékkel [S8].

Megmutattam továbbá, hogy a DLA fürtjeinek konform leképezés alapján kiátlagolt

alakja bár hasonlít, de nem egyezik meg a kis felületi feszültség alapján kiválasztott

Saffman-Taylor megoldások alakjával sem csatorna geometriában [S8], sem 90◦-os ék

geometriában [S9]. Ez azt jelenti, hogy általánosságban nem igaz, hogy a diffúzió-

dominált növekedés stochasztikus, zajos megoldásainak átlaga megegyezne a zaj nél-

küli egyenletek determinisztikus megoldásával.

T5. Megmutattuk, hogy a lokálisan skálainvariáns struktúráknak egy nagy osztályára a ra-

diális (vagy általánosan növekedő geometriában történő) növekedést le lehet képezni

fix szélességű tartományban történő növekedésre [S10]. A leképezés előnye, hogy a fix

szélességű tartományban történő növekedés numerikusan is és analitikusan is sokkal

könnyebben kezelhető. Az egyik legfontosabb eredmény, hogy a skálainvariáns struk-

túrák egy jelentős részére a radiális növekedés aszimptotikus (végtelen időben történő)

viselkedése a fix szélességű geometriában egy jól meghatározott, véges időnek felel

meg, ami nagyban leegyszerűsíti a megközelítést.
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T6. Molekuladinamika szimulációim segítségével megmutattuk, hogy a szemcsés anya-

gok statikus erőhálózata skálainvariáns: a relatívan erős kontaktusokkal összekötött

részecskefürtök skálázási tulajdonságokat mutatnak. Számos paraméter változtatása

ellenére (nyomás, erőtörvény, polidiszperzitás, súrlódás) a skálázási exponensek és a

skálázási függvény azonos marad, ami így egy univerzalitási osztályt definiál [S11]. A

mechanikai egyensúlyt kielégítő Edwards sokaság ebben az univerzalitási osztályban

van, bizonyos egyszerűsített szemcsés modellek viszont nem.

T7. Molekuladinamika szimulációim alapján megmutattuk, hogy a súrlódó rugalmas göm-

bökből álló szemcsés konfigurációk a súrlódásmentes esethez hasonlóan kritikusan vi-

selkednek, és skálázási tulajdonságokat mutatnak, ha a koordinációs szám megközelíti

az izosztatikus értéket. A rendszer tulajdonságait, mint például az anomális állapot-

sűrűség spektrumot valamint a nyírási és térfogati rugalmassági modulus hányadosát

egy paraméterrel, a koordinációs szám izosztatikus értéktől való eltérésével jellemez-

hetjük. [S12] A súrlódásmentes esettel ellentétben viszont az izosztatikus állapot nem

következik be automatikusan az alacsony nyomás limeszében, hanem csak akkor, ha

(tipikus preparációs protokoll esetén) a súrlódási együttható nagyon nagy.

T8. Különböző szemcsés konfigurációkban vizsgáltam impulzusok terjedését. Két dimen-

ziós rendezetlen rendszerben numerikus szimulációimban azt tapasztaltam, hogy az

implzusra adott válasz lineárisan terjed időben, és nem az erőláncokat követi. A vá-

laszjelet, ugyanúgy mint hasonló kísérletekben, egy kezdeti koherens részre és az azt

követő zajos részre lehetett bontani. A válaszjel koherens részét vizsgálva numeriku-

san megmutattam, hogy a jel amplitúdója és szélessége skálázódik a megtett távol-

sággal. Azon kezdeti feltétel esetén, amikor az egyik fallal érintkező golyók véges

kezdősebességgel indulnak, az amplitúdó exponense közelítőleg 1.5-nek adódott a két

dimenziós rendezetlen rendszerre, a jel szélességének exponense pedig közelítőleg 1.

Megmértem a repülési időből számolt hangsebesség nyomásfüggését, amely a vizsgált

nyomástartományban p1/6 szerint skálázódott. [S13]

A kapott eredményeket összevetettem kísérleti eredményekkel, valamint az egyforma

golyókból álló egy dimenziós lánc, és a két dimenziós háromszögrács esetével, ame-

lyekben az exponensek, sőt a hullám függvényalakja is analitikusan kiszámítható.
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