1. Nem-eqyensulyi megszilardulasi morfoldgiak és dinamikajuk

Az egyensulytol tdvoli megszilardulds folyamatat kontinuum (stirliség funkcional, Cahn-
Hilliard, és fazismezd) modellek és diszkrét mddszerek (flirt dinamika) keretében targyaltuk.
Ennek soran:

(1) Kidolgoztuk a kétkomponensii 6tvozetekben torténd kristalymag-képzodeés fazismezo
elméletét. Az egykomponensii hataresetben (Lennard-Jones és jég-viz rendszerek) megmu-
tattuk, hogy ha a modellparamétereket egyensulyban az ismert hatarréteg vastagsag ill. feliileti
szabadenergia adatok segitségével rogzitjiilk, akkor még a nagy tulhltéseknél megfigyelt
magképzddési sebességek is nagy pontossadggal megjosolhatok [2, 3, 18]. A kozel idedlis Ni-
Cu otvozet esetén a modelliink kielégitd pontossdggal adja meg az elektromagnesesen
lebegtetett olvadékcseppek kritikus talhiitését (azt a talhiitését, melynél a magképzddés perces
iddskalan zajlik).

A Shih és munkatarsai altal kifejlesztett Ginzburg-Landau sorfejtésen alapuld siriiség
funkcional technikara tamaszkodva, kidolgoztuk a tércentralt és lapcentralt kristalyos fazisok
magképzddésének mikroszkopikus elméletét [5]. Molekuldris dinamikai szimulaciokbol
szarmazé feliileti szabadenergia és hatarréteg-vastagsag adatok segitségével rogzitettilk a
modell paramétereket. Megmutattuk, hogy illeszté paraméter nélkiil a modell jo egyezésben
van a keménygomb folyadékra vonatkozd pontos, Monte Carlo szimulaciobol szarmazo
eredményekkel.

Kifejlesztettilk tovabba a keménygdmb folyadékban torténd kristalymagképzodeés
részletesebb fazismezé elméletét, melyben a lokalis allapot jellemzésére egy strukturalis
rendparamétert (fazismezd) és a térkitoltést hasznéltuk [13]. A modell paramétereket az
egyensulyi kristaly-folyadék hatarfeliiletre vonatkozé molekularis dinamikai szimulaciokbol
szarmazo adatok segitségével rogzitettiik. Igy mod nyilott a kritikus fluktuaciok tulajdon-
sagainak illesztd paraméter nélkiili meghatarozasara. Megmutattuk, hogy modelliink 1ényege-
sen pontosabban adja meg a nukleacios gat Monte Carlo szimulaciokbol ismert magassagat,
mint a klasszikus csepp modell. Vizsgélataink szerint ennek oka elsésorban az, hogy még a
kritikus fluktudciok kozepén sem valdsulnak meg tombi kristdly tulajdonsagok.
Meghataroztuk a feliileti szabadenergia gorbiiletfiiggését leird Tolman-hossz méretfiiggését.
Megmutattuk, hogy mig a kis méreteknél pozitiv és nagysaga a masfél molekula-atméro, a
méret novekedésével nagysaga csokken, €s a molekulédris dinamikai vizsgalatoknak megfe-
leléen a sik hatdresetben harmad molekula &tmérdnek megfeleld negativ értéket vesz fel.

(i) Kidolgoztuk az olvadt otvozetekben zajlo kristdlymag-képzddés, a polikristdlyos
megszilardulas, és az azt kovetd szemcsedurvulas egyesitett fazismezo modelljét. A kristaly-
0s rendparamétert vezettiink be. Nagyméretii (7000x7000 ill. 10000x10000-es racsokon
végzett) szimulacidk segitségével meghataroztuk a kristalyosodas id6fejlodését leird Avrami-
Kolmogorov exponens értékét az dsszetétel fiiggvényében. Mig dendrites novekedés estén az
elméleti megfontolasokbdl adodo p = 1 + d értéket kaptuk, ahol d a dimenzidszam, kompakt
novekedési morfologidknal a kisérletekben megfigyelthez hasonlo, idében valtozé exponens
adodott [2, 3, 9, 12].

Féazismez6 elméletiinket alkalmaztuk az erdsen nem-egyensulyi rendszerekben képzodo
polikristalyos ndvekedési formak leirasara [12, 23-25, 33, 34, 43-45]. Modelliink tartalmazza
valamint a polimer rendszerekben gyakran megfigyelt adott szogben torténd polikristalyos
elagazas folyamatat. (Ez utdbbit az orientacios szabadenergia jarulék metastabil minimuma
teszi lehetdvé.) Megmutattuk, hogy az idegen szemecsék altal keltett orientacids rendezetlen-
ség ill. az alacsony orientacidés mobilitds kovetkeztében befagyd orientacids rendezetlenség
hasonld morfoldgiai 4talakulasra vezet az egykristaly dendritek és a polikristalyos Un.



“moszat-szeri” alakzatok kozott. Egyik leglatvanyosabb sikeriink a nagyszamu, sugar-
iranyban megnyult krisztallitbol 4all6 un. szferolitos kristdlyok leirdsa. A szferolitos
morfologia egyike a legelterjedtebb polikristalyos alakzatoknak. Megtalalhatd elemi fémek-
ben, fémdtvoztekben, polimer milagyagokban, biopolimerekben, ill. vulkanikus kdzetekben.
Anyagtudomanyi és technologiai fontossaguk mellett ezen alakzatok bioldgiai szempontbdl is
érdekesek. Amiloid szalakbol felépiild, részben kristalyos szferolit mintazatok kialakuldsat
figyelték meg az emberi szervezetben az Alzheimer- €és Jacob-Creutzfeld kor, ill. a II. tipusu
cukorbetegség kapcsan, valamint vesekdvek is képzddnek szferolitos morfologidban. Meg-
allapitottuk, hogy idegen kristalyos szemcsék novekvé mennyiségli hozzaadasaval morfolo-
giai atmenet kovetkezik be a rendezett (egykristaly) dendrites alakzat és a siirlin elagazo
fraktalszer(i névekedési mintazat (polikristaly) kozott.

A fazismezo elmélet keretében modelleztiik az agyaggal adalékolt vékony polimer rétegek-
ben megfigyelt rendezetlen dendrites alakzatok képzodéset [14, 20, 23, 24]. A szennyezO
zetésével vettiik figyelembe. Megmutattuk, hogy a rendezetlen morfolégia a dendrit-csucsok
szennyezd centrumokon vald eltériilése soran kialakuld polikristalyos szerkezetbdl ered. A
National Istitute of Standards and Technology-ban (Gaithersburg, Maryland, USA) elvégzett
kisérletek igazoltdk ezt a joslatot.

Fézismezd elméletiinket alkalmaztuk a CO»-hidrat, — energetikai és kornyezetvédelmi
szempontbodl egyarant érdekes —, mélytengeri képzddésére [16, 22, 42]. A modell paramétere-
ket ismert tombi termodinamikai adatok ill. nemzetkozi egyiittmiikodésben (University of
Bergen) végzett molekularis dinamika szimuldaciok segitségével rogzitettiik. Meghataroztuk a
CO; hidrat novekedési sebességét €s becslést adtunk a hidratok nukledcios sebességének ho-
mérséklet- és koncentracio-fiiggésére [16, 22]. Tovabbi molekularis dinamikai szimulaciok
segitségével pontositottuk a fazismezé modellen alapuld becsléseinket [42].

Olyan fazismez6 elméleti modellt fejlesztettiink ki az eutektikus megszilardulas leirasara,
melynél a megszilardulo fazisok kozott, - a kisérletekkel 6sszhangban -, jol meghatarozott
orientaciods viszony van [17]. A modellen alapuld szamitégépes szimulaciok realis megszilar-
dulasi morfoldgiakat ill. atalakulasi kinetikat eredményeztek.

Végiil kidolgoztuk a polikristalyos fazismezd elmélet haromdimenzids altalanositasat [40,
41] (1. abra), mely képes a kristalyszimmetridk figyelembe vételére. Itt a kristaly orientacio
leiraséara a kvaterni6 reprezentaciot alkalmaztuk.

dekban harom dimenzioban az altalunk kifejlesztett polikristalyos fazismezo elmélet szerint. A
szamolas 480x480x480 racson, periodikus hatarfeltétel mellett tortént, a feliileti szabadener-
gia 5%-os anizotropiaja mellett.



Kétdimenzioés polikristalyos fazismezd modelliinket kombindltuk a Navier-Stokes egyenle-
tekkel, amivel lehetdvé valt kétalkotos fazisszepardlodo folyadékok (2. dbra) megszilardula-
saval és a stiriségvaltozassal kapcsolatos jelenségek tanulmanyozasa [32] .

2. abra Folyadékbeli fazis-szétvaldas 25 at. % Bi tartalmu Al-Bi otvézetben folyadékaramlds
mellett. A szamolas 500x500-as racson tortént. A homérséklet linearisan névekszik a bal- és
jobbszélekrol a fiiggoleges kozépvonal felé, ami a kozépvonal felé mutato termokapillaris erd
fellépésére vezet (Marangoni-hatas). A folyadékaramlds erdsen felgyorsitia a cseppek

crer

(ii1) Fiirt dinamikai szamitasok és a Cahn-Hilliard elmélet segitségével az oxidiivegeken
mért nukleacios sebességekbdl kiértékeltiik az olvadasponti feliileti szabadenergiat ill. a hatar-
réteg-vastagsagot. Mig a normalt feliileti szabadenergidra o = 0.28 — 0.51 adddott, a hatarré-
teg-vastagsag a d = 0.8 — 1.6 nm tartomanyban valtozott. Megfigyeléseink szerint oxidiivegek
esetén aoc ', ahol n a formula-egységekben levé atomszam [6].

2. Rendezetlen rendszerek dinamikaja

Vizsgalataink két egymassal szoros kapcsolatban allo témakorben folytak. (i) A klasszikus
rendszerek kritikus viselkedését és az atalakulasnal fellépd geometriai flirtok (klaszterek)
tulajdonsagait vizsgaltuk [1, 2, 8-10, 26, 28, 30, 36, 48]. Itt egyik meghataroz6 probléma a q-
allapotu véletlen kotésii ferromagneses Potts modell fazisatalakuldsanak vizsgalata volt két-
¢és harom dimenzidban. Ugyanakkor tanulmanyoztunk korrelaltan rendezetlen rendszereket is
(perkolacio, Ising modell). (ii)) Nem-egyenstlyi folyamatokat vizsgélatunk rendezetlenség
jelenlétében [11, 21, 27, 35, 37, 38, 46]. Az itt hasznélt renormélési csoport modszereket
rendezetlen kvantum rendszerek tulajdonsagainak tanulmanyozésara is alkalmaztuk [15, 19,
29, 31, 39]. Elért eredményekrdl a tovabbiakban kissé részletesebben irunk.

(i) A véletlen ferromagneses kotési g - allapotd Potts modell termodinamikai
tulajdonsagait a nagy - g hataresetben a magas-hdmérsékleti sorfejtés egyetlen diagramja
hatarozza meg. A fenti diagram szamitogépes felkutatasara olyan kombinatorikus
optimalizacids algoritmust fejlesztettiink ki, mely er6sen polinom idd alatt dolgozik. Ez az
algoritmus a szubmodularis fliggvények elsé ilyen alkalmazéasat jelenti a statisztikus
fizikdban. A fenti algoritmussal két- és haromdimenzids rendszerek kritikus viselkedését
tanulmanyoztuk. A kétdimenzidés modell kritikus exponenseite egzakt értékeket josoltunk,
melyek a numerikus eredményekkel jol egyeznek. Harom dimenzidban az elsérendii-
masodrendli fazisatalakulds-valtast és a megjelend trikritikus pont tulajdonsagait elsdként
vizsgaltuk az irodalomban.

A perkolaciés folyamatot olyan kozegben tanulmanyoztuk, ahol az élbetoltési
valészinliségek véletlenszerliek, de sikonként korrelaltak. Az ilyen tipusi rendezetlenség
anizotrop perkolacios klaszterek kialakuldsara vezet. Monte Carlo tipusu szimulaciok



eredményei szerint gyengébb rendezetlenség mellett a perkolacids fazisatalakulas kritikus
exponensei a rendezetlenség erdsségétdl fiiggnek. Elegendden erds, de még véges erdsségii
rendezetlenségnél a kritikus perkolacios klaszter végteleniil anizotroppa valik, a kritikus
exponensek pedig egy bolyongasi analdgia felhasznélasaval egzaktul kiszdmolhatoak.

Komplex halozatok a természetben €s az emberi civilizacios tevékenység eredményeként
szamtalan helyen ¢s formaban Iétrejonnek. A haldzatokat alkotdé elemek kozotti
kolesonhatasok kiilonbdzé kooperacios viselkedéseket eredményeznek, melyek hatdsara
fazisatalakuldsok johetnek létre. Az 4ltalanos, un. skala nélkiili (scale free) halozatok esetén
az atlagtér kozelités valosziniileg egzakt eredményekre vezet. Megmutattuk, hogy altalanos
modellek esetén hogyan konstruadlhatoak meg az dnkonzisztens egyenletek. A kapott kritikus
viselkedés eltéré a hagyomanyos atlagtér modszerben megszokottdl, a kritikus exponensek
altalaban a halozati csatlakozasi fokot leird exponenstdl fiiggnek.

(i) A nukleédcios folyamatokndl kiilonb6zd reakcio-diffuzio tipusu jelenségek fontos
szerepet jatszanak. Ezen folyamatok stacionér allapotai a kontrol-paraméter (pl. a reakciod
sebességek hanyadosa) valtoztatdsa esetén kiilonb6z6 nem-egyensulyi fazisatalakuldsokat
mutatnak, melyek egyik legfontosabb univerzalitasi osztilya az un. iranyitott perkolacio (IP).
Az IP folyamatot régéta nagyon pontos numerikus modszerekkel vizsgaljak, de nem ismert
egzakt eredmény, még a legegyszeriibb (1+1) - dimenzidoban sem. Tovabbi kiilonos tény,
hogy ezen alapvetd univerzalitasi osztaly kisérleti megfigyelése mind a mai napig nem
sikeriilt, mely valoésziniileg a rendezetlenség jelenléte miatt van igy, mivel hatasara az
univerzalitasi osztaly megvaltozik. Az IP univerzalitdsi osztalyba tartozd modellek
prototipusat az Un. kontakt folyamatot rendezetlenség jelenlétében renormalasi csoport (RCS)
modszerrel ¢és numerikus szimuldcidval vizsgaltuk. Legfontosabb eredményiink szerint
kellden erés rendezetlenség esetén a rendszer kritikus tulajdonsagait egy végteleniil
rendezetlen fixpont szabalyozza, mely izomorf a rendezetlen kvantum rendszereknél talalttal.
Ennek segitségével az (1+1) - dimenzids rendezetlen rendszer kritikus tulajdonsagait egzaktul
meghataroztuk. Gyengébb rendezetlenség esetén rendezetlenségtdl fliggd kritikus exponense-
ket tartalmaz6 konvenciondlis fixpontok jelenlétét mutattuk ki.

Egy masik vizsgalatsorban hajtott racsgdzok stacioner és nem stacioner (pl. durvulési -
coarsening) tulajdonséagait tanulmanyoztuk rendezetlenség jelenlétében. A hajtott racsgazok
prototipusa az egyszerli kizarasi folyamat (asymmetric simple exclusion process - ASEP),
melynek szamos biologiai, kémiai és kozlekedési alkalmazasa ismeretes. Az ASEP esetén a
részecskék egy egydimenzids racs iires szomszédos racshelyeire ugorhatnak, ahol az ugrasi
ratak fligghetnek (a) a részecskétdl (részecske rendezetlenség), vagy a (b) racshelytdl (racs-
hely rendezetlenség). Vizsgalataink az Un. részlegesen aszimmetrikus folyamatra torténtek,
amikor a részecskék mindkét irdnyba elmozdulhatnak ¢és a részecskék (racshelyek)
preferencialis ugrasi iranya is véletlen valtozo. RCS analizissel és extrém érték statisztika al-
kalmazasaval megmutattuk, hogy a modellben a leglassabb részecske mogott a tobbiek feltor-
lodnak és a stacioner sebesség, v, a rendszer méretével, L, a v ~ L™ Osszefliggés szerint tlinik
el. A z dinamikai exponenst részecske rendezetlenség esetén egzaktul meghataroztuk, és
megmutattuk hogy annak értéke racshely rendezetlenség esetén (zi) a zi = z / 2 Osszefliggést
teljesiti. Ugyancsak vizsgaltuk az egydimenzids zérus hatdtavolsagu folyamatot (zero range
process) rendezetlenség jelenlétében. A részlegesen aszimmetrikus valtozatban részecske
kondenzaciét talaltunk és vizsgaltuk az dramot, a részecskék eloszlasat €s a durvulasi folya-
matot is.

Ferromégneses rendszerek nem-egyensulyi dinamikai tulajdonsdgait vizsgaltuk feliiletek
mellett, amikor a rendszert a magas-homérsékleti fazisbol a kritikus pontjara hiitjiik le.
Megmutattuk, hogy amennyiben a feliileti (térbeli) kritikus korrelaciok elegendden gyorsan
csengenek le, ugy a feliilleti magnesezettség ¢és az autokorrelacids fiiggvény a tombi
viselkedéstdl eltérd rovid-ideji relaxaciot mutat. Szabad feliilet mentén a domén ndvekedés



helyett klaszter felbomlas is létrejohet, aminek kdvetkeztében a stacionér dinamikai
korrelaciok nyujtott exponencidlis alakuak. Ez a jelenség a hdromdimenzios Ising modellben
is megfigyelhetd és lathatonak kell lenni valds kisérletekben is.

3. Scientometriai mutatok ill. eredményeink tudomanyos visszhangja

Az OTKA azonosito feltiintetésével megjelent 48 publikdcionk kumulativ impaktfaktora
147,89. A szerzddés keretében megjelent publikacidinkra mar eddig is tobb, mint 250
fiiggetlen hivatkozas ismeretes. 2002 és 2006 kozotti eredményeink kapcsan tobb, mint 30
meghivott eléadds megtartasara kértek fel benniinket nemzetk6zi konferencidkon ill.
workshop-okon. Fazismezd elméleti szimuldcidink 6t tudoméanyos kiadvany cimlapjan
szerepeltek. Ez alatt az id6 alatt harom, a szerzodésben elért eredményekkel kapcsolatos
Osszefoglald cikk megirdsara kértek fel. A 2004-es TMS konferencia JJ szekcidjaban
elnyertiik a "Trophy Award"-ot (a legjobb eldadas dija). A Science News szerkesztdsége a
[24] cikkben ko6zolt eredményeket a fizika Osszes agat tekintve a 2004 soran elért 15.
legfigyelemreméltobb eredménynek itélte (1d. http://www.sciencenews.org/articles/20041218/
bob21.asp#physics).
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3. abra A palydzat keretében végzett szamitogépes szimuldciok tudomanyos kiadvanyok cim-
lapjan: (a) J. of Miner. Metals. Mater. folyoirat 2004. aprilisi szama, (b) a “Society of Glass
Technology, Sheffield” 2004-ben publikalt konferencia kiadvanya; (c) a Nature Materials fo-
lyoirat 2004. szeptemberi szama; (d) a J. Phys.: Condens. Matter folydirat 2004. oktober 20-i
szama; (e) az MCWASP konferencia 2006-ban megjelent kiadvanya.
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