Valasz KUN FERENCNEK

,Homérsékleti egyenstlytol tavoli statisztikus fizikai rendszerek
numerikus modellezése”

cimi MTA doktori értekezésem biralatara

Mindenek el6tt nagyon koszonom Kun Ferencnek az értekezésem igen gondos attanul-
manyozasat. A feltett kérdéseire az aldbbiakban valaszolok.

(1) A nemlinedris novekedési modell (dielektromos letorési modell) egyik érdekes al-
kalmazdsa a szakirodalomban a heterogén anyagokban keletkezd repedések novekedésének,
illetve struktirdjdnak vizsgdlata volt. Szamitogépes szimuldcioval azt taldltdk, hogy a repe-
dések fraktdldimenzioja az m paraméter és a kiilso terhelés tipusa (hiizds, nyirds, ...) mellett
a diszkretizdciohoz haszndlt rdcstipustol, sot adott rdacsndl a szomszédsdgi viszonyok kezelé-
sétol is fiiggott (példdul : J. Kertész, Dielectric breakdown and single crack models, in H. J.
Herrmann and S. Roux (eds.), Statistical models for the fracture of disordered media, North
Holland, Amsterdam). Mivel szimuldciokat csak viszonylag kis rendszereken lehetett végez-
ni, kérdéses volt, hogy a rdcsjellemzok hatdsdt végesméret effektus okozza. A hatékonyabb
szimuldcios modszerek haszndlatdval, nagyobb méretii rendszerek szimuldciojdval, hogyan
sikertiilt tisztdzni a nemlinedris novekedés ilyen jellegii problémadit ?

Jogos a probléma felvetése: a folytonos fazisatalakuldsok univerzalitas osztalyaira gon-
dolva azt varnank, hogy egy rendszer lényeges tulajdonsagait (mint péld4ul a fraktdldimenzi-
ot) csak kis szamu tényez6 hatdrozza meg: igy a rendszer dimenzidja, alapvetd szimmetridja
(mint példdul a repedések esetén a terhelés tipusa), valamint egyéb ,,input” exponensek (pél-
daul a kolcsonhatds hosszu tavu lecsengése, vagy az adott kérdésben az 1 paraméter) ; egyéb
koriilmények, példdul a kolcsonhatds mikroszkopikus részletei vagy a ricstipus pedig irrele-
vansak.

Az emlitett racstdl val6 fiiggés mar egyszeri DLA esetén is megnyilvanul [1], péld4ul
2D négyzetracs esetén er6sen anizotrop fiirtok jelennek meg (1. dbra).
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1. dbra: DLA fiirtok anizotrépidja négyzetracson. A baloldali panel egy 100 000 részecskébdl allo
flirtot mutat, amelyben jol latszik a vizszintes €s fiiggdleges racsirdnyok preferdlédasa. A
jobbaldali panel a fiirtoknek a 45°-os ill. racsiranyu vetitésekor kapott ,,arnyékok™ hosszu-
sdganak ardnyat mutadja a részecskeszam fiiggvényében. Az 1-t6l vald eltérés kvantitativan
mutatja az anizotrépidt.  [1]



A probléma azonban ennél silyosabb: aszimptotikusan — amely a sorétzaj csokkentésé-
vel mér kisebb, numerikusan kénnyebben hozzéaférhetd részecskeszdm mellett is tapasztal-
hat6 [2] — a fiirtok racsirdnyd dendritekbdl dllnak (2. dbra). A fraktidldimenzid, amelyet a
dendritek hosszisaganak ill. szélességének részecskeszam szerinti skdldzasabol kaphatunk,
D = 1.5-nek adddik [3], szemben a D ~ 1.71 izotrép értékkel.

a)

2. dbra: Anizotrép DLA fiirtok, amelyekre az aszimptotikus viselkedést zajcsokkentéssel segitették
el6: (a) négyzetracson H = 20 zajcsokkentés mellett, (b) szintén négyzetrdcson H = 400
esetén, és (c) haromszogracson H = 40 mellett.  [2]

Torténtek kisérletek a négyzetracson a racsirany—atlés irdny anizotrépia kiegyenlitésére
[4]. Az eredeti DLA ridcsmodelljét ugy véltoztattak, hogy a fiirthoz atlds irdnybdl is ragad-
hatnak részecskék, méghozzd p valdszintiséggel, ahol 0 < p < 1 a modell paramétere. A
zajcsokkentés és p fliggvényében valds térbeli renormdlds dtjdn vizsdltdk a modell tulaj-
donsagait. Azt talaltak, hogy az izotrép alaknak egy instabil fixpont felel meg, amelyben p
értéke nem sokkal tér el 1/2-t6l. A renormélds-dramlds diagramm (3. dbra) arra is utal, hogy
mekkora az effektiv anizotropia egy fiirt novekedése sordn: az eredeti modell zajcsokkentés
nélkiil az S pontbdl indul. Egyre nagyobb skédldn nézve (amit effektiven gy is értelmezhe-
tiink, hogy egyre nagyobb fiirtokre) a pirossal jelolt trajektoridt jarja be a paramétertérben,
ami sordn el6szor megkdozeliti az izotrdp instabil fixpontot annak vonz6 irdnya fel6l, majd a
stabil anizotrép fixpontba konvergdl. Ez 6sszhangban van azzal az emlitett numerikus észle-
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3. dbra: Valds tér renormdldsi dramlds az € (inverz zajcsokkentés) és p diagondlis irdnypreferencia
fliggvényében. [4]



1éssel, hogy kozepes méretti fiirtok kozel izotrépok, és csak nagy méret esetén (vagy ha mar
eredetileg is jelentds zajcsokkentésbdl indultunk ki) mutatkozik az anizotrépia.
Elmondhatjuk, hogy a DLA esetén a rdcs okozta anizotrépia nem kis méretli szimu-
laciokban lathat6 tranziens effektus, hanem ellenkezdleg, elsGsorban nagy méreteknél mu-
tatkozik meg, és aszimptotikusan relevans. Novekedési folyamatokban az instabilitdsoknak
nagyon nagy szerepiik van, amelyek hatdsdra kicsi (mint példdul rdcs-anizotropia hatdsdra
kialakult) perturbaciok feler6sodhetnek, és dominanssa véalhatnak. Esetiinket ugy interpre-
talhatjuk, hogy a racsirdnyok enyhe geometriai preferencidja a Mullins-Sekerka instabilitas
miatt vilik domindnssa. (Vannak olyan esetek is, amikor az anizotrépia éppen elnyom egy
instabilitdst, mint példdaul egykristdly dendritek novekedésekor a cstics kettéhasaddsanak in-
stabilitasat.) A gyakorlatban sokszor az izotrép viselkedést kivanjuk vizsgélni (példaul kisér-
letekben ez makroszkdpikus, polikristdlyos anyagot jelent), amihez a megfelel6 numerikus
megkozelités a raicsmentes szimulécid, amit a disszertdcioban haszndltam. Ebben a kontex-
tusban kiemelném a racsmentes DLA-ra kidolgozott zajcsokkentés mddszerét (5. fejezet),
valamint a rdcsmentes, mintavételezésen alapuld nemlinedris DBM modellt (6. fejezet).

(2) A méréstechnika nagyon sokat fejlodott az elmiilt két évtizedben a szemcsés anyagok
teriiletén is. Fotoelasztikus anyagbol késziilt részecskék haszndlatdval az erdldancok megjele-
nithetdk és bizonyos mértékii kvantitativ kiértékelésiikre is van lehetoség. Torténtek-e labora-
toriumi mérések arra vonatkozoan, hogy az erdldncok statisztikdjdra, az erdldncok alapjdn
definidlt részecske klaszterek méreteloszldsdra vonatkozo elméleti joslataikat kisérletileg is
megerositsék ?

A szemcsés €s azokhoz hasonl6 rendszerek eréhdldzatait valéban tobben vizsgaltak ki-
sérleti iton az utébbi iddben. A fotoelasztikus méréstechnikédn kiviil példaul vizsgaltak sirl6-
dasmentes folyadékcseppekbdl all6 haromdimenzids konfigurdcidkat [5], amelyekben a ré-
szecskék kozotti erbkre a kontaktusok méretébdl kovetkeztettek (a fluorescens nanorészecs-
kékkel jelolt folyadék-folyadék feliiletet konfokalis mikroszkdpiai tuton térképezték fel).

Egy masik djonnan fejlesztett modszer segitségével nagy felbontdsu felvételek alapjin
kovetkeztetnek az er6héldzatra [6]. Ezen mddszer elénye, hogy nem igényel specidlis anyag-
kat (fotoelasztikus vagy folyadékcsepp), sziikséges viszont hozza olyan felbontdsu felvétel,
amelyen az egyes részecsék deformdcidjat észlelni lehet. A deformdlatlan és a deformalt
rendszerr6l késziilt felvételek Osszehasonlitdsdval kovetkeztetnek az egyes részecskék de-
formacidjara, ebbdl a részecskéken beliili mechanikai fesziiltségre, abbdl pedig becsiilik a
részecskék kozotti er6ket. Végiil inverz linedris problémaként megkeresik azt az er6hélo-
zatot, amely kielégiti az erd- és forgatonyomaték egyensuilyt minden részecskére, és egy
megfeleld norma szerint legkdzelebb 4ll az el6z6leg kapott zajos becsléshez.

Nem tudok arrdl, hogy eddig valaki elvégezte volna az 4ltalunk javasolt perkolacié jelle-
gl analizist kisérleti iton kapott er6hél6zatra. Bizom benne azonban, hogy a méréstechnika
gyors fejlodésének koszonhetden erre a kozeljovoben sor keriilhet.



(3) A statikus erdhdlozat alapjdan definidlt részecskeklaszterek skdldzdsi exponensei a
rendszer szdmos paraméterétol fiiggetlennek bizonyultak. Mi torténik akkor, ha a rendszer
nem izotrop, példaul ha az erdlancok egy kétdimenzios homokdombban jonnek létre a gra-
vitdcios erd hatdsdra, vagy egy kétdimenzios celldban, amit nyirdsnak tesziink ki ? Hogyan
vdltoznak a skdlaexponensek ?

Az anizotrépia valéban okoz szimmetriatorést, aminek kovetkeztében akar meg is vél-
tozhatnak a skédlaexponensek.

Munkatéarsaim vizsgaltak a statikus er6halézatok skaldzasi tulajdonsagait nyirasi fesziilt-
ség alatt levé rendszerekben [7], és azt taldltdk, hogy a skdldzds gyengén anizotrop. Ez azt
jelenti, hogy példaul ha definidlunk egy korrelacids tavolsdgot (egy adott f kiiszobnél na-
gyobb erdk dltal definidlt fiirtok méretét), akkor az izotrép esetben kapott & ~ |f — fo|V
skaldzas helyett a nyirdsi deformaci6 kijelolt két egymdsra mer6leges irdnyt (2D-ben), ame-
lyekben kiilonbz6 a korrel4cids hossz:

Emax ~ ESIf = £oY, illetve  Enin ~ EQ 1 F— £, (1)

de azonos a v skdlaexponens, amely megegyezik az izotrop rendszerben kapottal. Tehat a két
irdnyban csak a prefaktor kiilonbozik, azaz ha a rendszert a megfeleld irdnyban r = Ein / Emax
ardnyban atskalazzuk (ahol r csak a nyirasi fesziiltségtdl fiigg), akkor az izotrép rendszerrel
azonos esetet kapjuk vissza. Ez a viselkedés tapasztalhat6 a kis polidiszperzitasu kozel sza-
balyos hdromszogracsot alkotd konfigurdcidkndl, a nagy polidiszperzitdsi rendezetlen rend-
szereknél, a torlédasi atmenettdl tavol és ahhoz kozel is.

Tehat a nyiras éltal okozott anizotrépia nem valtoztatja meg a statikus eréhaldzatok uni-
verzalitds osztalyat.

(4) Emliti, hogy az erohdlozat skdlaexponensei eltérnek a perkoldcio esetén kapott ér-
tékektol, amelynek oka, hogy a kontaktus erdk kozott hosszitdavii korreldciok jonnek létre.
Torténtek-e probdlkozdsok arra, hogy ezeket a hossziitdvi korreldciokat kvantitativ modon
jellemezzék ? Hogyan befolydsolja a rendezetlenség (polidiszperzitds) mértékének novelése
ezeket a korreldciokat ?

Surléddsmentes részecskékre végzett mérések [S] azt jelolték meg konkluzioként, hogy
az er6k korreldcidja exponencidlisan cseng le; a karakterisztikus hossz kb. 10(d), amely
uniaxidlis nyomds hatdsdra csokken (egy pontosabban nem specifikdlt nyomads hatdsdra 7(d)-
re). Az eredmények (pl. [5] Fig.2) kozelebbi vizsgélata azonban arra enged kovetkezteni,
hogy a lecsengés karakterisztikus tdvolsdga fiigg a kiiszober6tdl, azaz a mért mennyiség
csak egy adott kiiszober6nél nagyok erdk éltal definialt fiirtok véges méretétre utal, és nem
jelzi azt, hogy az er6halézatban csak egy rovid tavd, j6l defindlt karakterisztikus hosszusagu
korrel4cié 4llna fenn.

Az er6hdlézaton beliili korreldcidk vizsgdlatdval szorosan 0sszefligg az a kutatési irdny-
vonal is, amely er6lancokat, azaz viszonylag nagy er6ket hordoz6 kontaktusokkal 6sszeko-
tott részecskék kozel egydimenzids struktirdit probadlja meghatdrozni. Ezek a megkozeli-
tések tipikusan egy véges méretskéldt eredményeznek, példaul exponencidlis méreteloszlas



kovetkezményeként [8]. Az erdlancok definicidja sokszor esetleges, vagy tartalmaz esetle-
gesen megvalasztott paramétereket, és ahogy az el6zd bekezdésben is jeleztem, dltaldban
visszavezethetd egy adott kiiszoberdnél nagyok erdk altal definilt fiirtok véges méretétre.
Vannak olyan eredmények is, amelyek szerint viszont az er6lancok méreteloszlasa hatvany-
figgvényt kovet [9]; ez hosszu tava korrelacidkra enged kovetkeztetni.

A polidiszperzitds valéban erésen hozzijarul a geometriai €s topoldgiai rendezetlenség-
hez, kiilondsen 2D-ban (vizudlisan ez jol latszik példaul a 39. dbran). Ennek ellenére azt
taldltuk, hogy a polidiszperzitds valtoztatdsa nincs hatdssal a skédldzasi exponensekre €s a
skdlafiiggvényre: a er6sen polidiszperz (20%) konfigurdciék ugyanigy viselkedtek, mint a
szabdlyos haromszogracs Edwards sokasdga. Azt varom tehdt, hogy a polidiszperzitds nem
véltoztatja meg a korrelaciok alapvetd tulajdonsdgait (hosszu tavi-e a lecsengés), de a nem
univerzalis el6faktorok viszont erdsen fiigghetnek téle.

A polidiszperzitdssal kapcsolatban annyit tennék még hozza, hogy az altalanosan elfoga-
dott vélekedés szerint 3D-ban ennek sokkal kisebb a jelent6sége, monodiszperz rendszer is
lehet teljesen rendezetlen. Azt taldltuk azonban, hogy nyirds hatdsdra monodiszperz rendsze-
rekben az dramlasi vonalak mentén 1D-s ldncok alakulnak ki, amit a parkorreldcids fiiggvény
lasst lecsengése is mutat [ 10]. Ezt a rendezettséget mar kis méretii polidiszperzitas (5% alatt)
is megsziinteti. A nyirds hatdsara kialakul6 kristalyosoddssal, valamint a polidiszperzités erre
val6 hataséval jelenleg egy MSc diplomamunka keretében foglalkozunk.

(5) A szemcsés anyagokban az impulzusterjedésre vonatkozo munkdi alapjdn ldt-e lehe-
téséget arra, hogy egy impulzusra adott valasz akusztikus mérésével kvantitativ informdciot
nyerjiink az eréhdlozat struktirdjdrol ?

A roncsoldsmentes diagnosztika a szemcsés anyagok korében is kivanatos kisérleti meg-
kozelités. Az anyag belso strukturdjat kiilondsen 3D-ban nem egyszerii vizsgalni. Az olyan
megkozelitések, mint példdul az azonos torési mutatdju de fluorescens folyadékkal koriilvett
atlatszo részecskék 1€zeres pasztazasa [11] meglehetdsen leszikitik a lehetséges vizsgalhatd
rendszereket, az NMR vagy Rontgen CT alapu mérések (példdul [10, 12]) is valamennyire
resztriktivek és meglehetdsen koltségesek. Rdadasul, mivel ezen mddszerek a részecskék po-
zicigjat detektdljak, az er6haldzatra csak kozvetett, pontatlanabb becslést tudnak adni, pedig
a rendszer mechanikai tulajdonsagait els6sorban az er6hdldzat hatdrozza meg.

Ezek alapjdn annak idején nagy varakozdssal tekintettiink a 13. fejezetben részletezett
szemcsés hulldmterjedési vizsgélatainkra. Azt vartuk, hogy mivel az er6lancokban gyorsab-
ban terjednek a rezgési hullamok a részecskék kozotti nemlinedris (Hertz) kdlcsonhatas mi-
att, az er6lancok karakterisztikus hosszdnak meg kell jelennie a transzmisszids spektrumban
a megfelel6 hullimhosszndl. Viszont skdldzasi jelenségeket tapasztaltunk, vagyis karakte-
risztikus mennyiségek (tdvolsag, id6) hidnyat. Az er6hdlozat kozvetlen vizsgalata alapjan
(11. fejezet), amit idérendben késébb végeztiink, utdlag visszatekintve ez nem meglepd.

Egyszeri kovetkeztetéseket mindenképpen tehetiink, igy a repiilésiid-hangsebességbdl
€s a részecskék rugalmassagi Young modulusabdl kovetkeztethetiink a nyomadsra (53. abra);
ennek példaul foldrengéshullimok szemcsés rétegekben torténd terjedésénél lehet jelentdsé-
ge. Az is vérhat6, hogy izolalt, nagy méretli inhomogenitasokra (pl. idegen anyag) is lehet
kovetkeztetni a hulldmok ezeken torténd szordsabol.



Erdekes fejlemény, hogy vizsgaltak kisérleti titon az erdhalézat dinamikajat (2D foto-
elasztikus médszerrel, valamint piezoelektromos nyomasszonddval) hullimterjedés kdzben
[13, 14]. Talaltak példat arra, hogy egy statikus dllapotban nyitott kontaktus a vibracids ger-
jesztés alatt periodikusan zdrddik (viszonylag kicsi forrds hangnyomads esetén is), tehdt az
er6halozat topoldgidja is véltozik, ami a nemlinedris viselkedés egy lényeges forrdsa. Vizs-
galtak tovabbd az egyes részecskék rezgési amplitudéja €s a lokdlis kornyezet kiilonb6zo
tulajdonsdgai kozotti korreldcidkat is.

Viszont olyan jol felhasznédlhat6 latvanyos eredményrdl, mint példaul amely kovetkezte-
ni tudna egy dtmend akusztikus jelbdl a skdldzasi exponensekre, nem tudok. Reményteljes
azonban, hogy az akusztikus hulldmok terjedését szemcsés anyagokban tobb csoport is ak-
tivan tanulményozza, példaul friss kutatasok vizsgéltdk a koherens impulzus szélesedésének
és a szordsi mechanizmusok kapcsolatat [15].

(6) A dolgozatban bemutatott legiijabb munkdja a tagulo térben lezajlo novekedési fo-
lyamatokkal foglalkozik. Ha az ehhez kapcsolodo egyetlen publikdciot nem tekintjiik, kicsit
taldn meglepd, hogy a dolgozat alapjdul szolgdlo kozlemények kozott a legfrissebb 2007-ben
jelent meg. Milyen irdnyokban folytatta tovdbb a dolgozatban dsszefoglalt kutatdsait ?

Elsésorban szemcsés anyagokkal foglalkoztam, leginkdbb a nyirds hatdsara kialakuld
aramldsokkal. Vizsgaltuk tobbek kozott elnytjtott részecskék nyirds hatdsira torténd ori-
entdciéjat [16, 17], a nyirds €s a nyirdsi orientacié kolcsonhatdsdnak a szemcsés anyag stri-
ségére, a nyirdsi zOndra, valamint a parkorrel4cios fiiggvényre gyakorolt hatdsat [10, 18], va-
lamint masodlagos aramldsokat [12]. Sturlédasmentes részecskékre pedig (amelyek példaul
kolloidokat vagy nedves habot modelleznek) meghataroztuk a linedris rugalmassag hatdrait
[19].

A 2016 februdrjaban kezd6d6 OTKA (K 116036) pélydzatom is a szemcsés témakorre
alapul: nem gombszer( részecskék dramlasat és reologidjat fogjuk vizsgalni, kiilonos tekin-
tettel az alacsony szimmetridji részecskék dramldséra, elnydjtott részecskékbdl all6 rend-
szerek reoldgidjanak kvantitativ lefrdsara, valamint szintén az elnyujtott részecskékbdl alld
rendszerekben 1étrejové masodlagos dramldsok kivaltd okainak vizsgdlatara.

Budapest, 2016. februar 1.
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