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Bevezetd

A plazmafizika szamos nyitott kérdésének megvalaszolasahoz az utdbbi években
igen komoly segitséget adtak, illetve adnak a széles kérben hozzaférhetévé valt
szamitastechnikai lehet6ségek. Ezeknek kdsz6nhetéen numerikus modszerekkel és
szimulacios eljarasok alkalmazasaval szamos olyan jelenség kvantitativ kezelése
valt lehetévé, amelyeket eléz6leg csak kvalitativ mddon sikertilt megérteni. A
palyazat keretében végzett munka ezen uj eszk6ztar adta lehetGségeket kihasznalva
egyes plazmatipusok: az erdsen csatolt plazmak és az alacsony nyomasu
kddfénykistlések egyes fizikai alapjelenségeinek és tulajdonsagainak megértéséhez
kivant hozzajarulni.

Az erdsen csatolt Coulomb rendszerek a fizika szamos tertiletén jelennek meg (pl.
plazmafizika, szilardtestfizika, asztrofizika) - ott, ahol a t6ltétt részecskék
kélcs6nhatasabdl szarmazd energia jelentésen felllmulja a részecskék kinetikus
energiajat. Az egyik legfontosabb példaként a csapdakban létrehozott ionplazmakat
emlithetjliik. Hasonldan érdekesek az alacsony nyomasu plazmakban létrehozhato
plazmakristalyok, amelyek mikroszkopikus (tipikusan mikométer méretd)
részecskékbdl allnak. Ezen kristalyok ugy jénnek létre, hogy a kis méretl részecskék
szamos elektront megkdtve negativ téltést vesznek fel. Mivel téltésik az elemi téltés
t6bb ezerszerese is lehet, a részecskek kdzétt igen nagy Coulomb erdk Iéphetnek
fel, igy a részecskék szabalyos (2 vagy 3 dimenzids) strukturakba rendezédnek. Az
igy lértehozott u.n. poros plazmak annyiban kilénbéznek a csapdazott
ionplazmaktdl, hogy a részecskéket mas részecskeék elektromosan learnyékoljak, igy
a Coulomb potencial helyett Yukawa potenciallal jellemezheté a kdélcsGnhatasuk.
Ezen rendszerek vizsgalataban jelentdés szerepet kapnak a direkt szimulacios
moddszerek: a Monte Carlo (MC) és molekuladinamikai (MD) eljarasok. Mig a Monte
Carlo szimulaciokkal rendszerint a rendszereknek csak az egyensulyi allapota
tanulmanyozhatd (a modszer lényege a minimalis energiaju részecske-konfiguracio
megkeresese), addig az MD eljarasokkal kdévetheté a rendszerek dinamikus
viselkedése is.

A koédfénykistilések szamos igen fontos felhasznalasi tertilettel rendelkeznek, pl.
fényforrasok, gazlézerek, plazmakémia, fellletmegmunkalas, réteglevalasztas. Ezen
alkalmazasok vilagszerte stratégiai fontossaguak, ugyanakkor hazai viszonyok
k6z6tt legtébbjik kevéssé elterjedt. Az alkalmazasok jévébeli fejlesztéséhez nagy
szlikség van a plazmaban lejatsz6dd folyamatok alapkutatdas szintli megértésére,
modellezésére. A t6bb évtizeddel ezelbtt szliletett, klasszikus gazkistilési modellek a
kistilések egyes térrészeire vonatkoztak, az adott térrészt hatarold mas térrészek
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hatasat altalaban csak hatarfeltételekkel tudtak figyelembe venni. A kistilések
egészének leirasara alkalmas modellek ezekhez képest jelentGs elGrelépést
jelentenek.

Az emlitett modellezési eljarasokhoz elengedhetetlendil sziikséges szamitastechnikai
eszkéztar koOzelmultbeli megjelenése egyben az elvégzett kutatomunka
idGszertiségét is jelzi.

A kutatas célja, kutatasi program

A palyazat szerz6désében megfogalmazottak szerint kutatasi céljaink az aldbbiak
voltak:

Az erGsen csatolt plazmak tertiletén Yukawa

B Q e—r/A
V(T)_élmso r

(ahol Q a részecskeék téltése és A a Debye arnyékolasi hossz) kdlcsénhatasi
potencidllal jellemzett (klasszikus) sokrészecske-rendszerek tulajdonsagainak
vizsgalatat terveztik. Célként fogalmaztuk meg a rendszerek strukturdlis és
termodinamikai jellemzGinek meghatarozasat, transzportjellemzsinek, szilard-
folyadék fazisatalakulasanak és nemegyensulyi folyamatainak vizsgalatat,
molekuladinamikai szimulaciés mddszerekkel. Az utdbbi években végzett
nagyenergias iontitk6zéses kisérletek talulsagai szerint a keltett kvark-gluon plazma
is er6sen csatolt allapotban van, igy céljaink k6zétt szerepel ezen egzotikus
anyagallapot vizsgalata a kalsszikus rendszereknél sikeres szimulacios eljarasok
modositott valtozataival.

Az alacsony nyomasu gazkislilések tertletén elsGsorban olyan ,globalis” gazkistilési
modellek kialakitasa volt célunk, amely a kddfénykislilések 6sszes térrészének
egyidejl leirasara alkalmasak. A modellektél elvartuk, hogy el6zetes feltételezések
nélkil adjak vissza a kdédfénykistilések térbeli tagozddasat. Terveztik a kistilések
leirasara hasznalt hibrid (folyadék + részecske) modellek megbizhatésaganak és
pontossaganak kritikai elemzését, illetve egy-, €s kétdimenzios modellek
O6sszehasonlitasast.

Kutatasi eredmények

A palyazat munkaja a tervek kézétt felsorolt f6 célok iranyaba folyt, de a szamos,
id6kdzben felmertilt érdekes tudomanyos kérdés és probléma, illetve a kialakult uj
nemzetkdzi kapcsolatok szamos nem vart eredmény eléréséhez segitettek hozza.
Az aldbbiakban ezeket ismertetjuik.

2-dimenzios kristalyos és folyadékallapotu Yukawa rendszerek hullamdiszperzids
tulajdonsagait vizsgaltuk racsésszegzeéssel, molekuladinamikai szimulacioval és az
u.n. QLCA (quasilocalized charge approximation) elmélet alkalmazasaval. A harom
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fliggetlen moddszer O6sszehasonlitdsaval azok megbizhatdsagat is vizsgaltuk' .
Szilard-folyadék fazisatmenet részleteit tanulmanyoztuk molekuladinamikai
szimulacioval, t6bb rendparaméter, illetve termodinamikai mennyiség egyértelmden
mutatjak a fazisatalakulast 2. Az atalakulas természetét illetéen t6bb évtizedes vita
folyik, vizsgalataink jelenlegi allapotukban nagyban hozzdjarulnak a témardl
rendelkezésre allo ismereteinkhez, de a fazisatalakulas rendjét és dinamikajanak
részleteit tovabbi kutatdmunka soran fogjuk meghatarozni.

2-dimenzios folyadékallapotu Yukawa rendszerek nyirasi viszkozitasat hataroztuk
meg széles paraméter tartomanyban két kulénb6z6 nemegyensulyi
molekuladinamikai megkédzelitést alkalmazva. A mddszerek konzisztens
eredményekre vezettek. Alacsony nyiras esetén a meghatarozott viszkozitasi
egyltthatok univerzalis skalatérvényt kdévetnek, amennyiben azok eértékeit a
rendszerre jellemz6 Einstein-frekvanciaval, a hdmérsékletet pedig az olvadasi
hémérséklettel normalva abrazoljuk. Nagy nyirasok esetén a rendszer nem-Newtoni
viselkedését (a viszkozitas fliggéseét az alkalmazott nyiras mértékétdl) mutattuk ki 3.
Eredményeinket poros-plazma kisérletek soran meghatarozott adatokkal, a
kisérletezbkkel egylittmikddve, 6sszhasonlitottuk és jo egyezést talaltunk 4.

3-dimenzids folyadékallapotu Yukawa rendszerek nyirasi viszkozitasat két kuilénb6zé
egyensulyi és nem-egyensulyi molekuladinamikai maddszerrel vizsgaltuk.
Kihasznalva az egyes mddszerek el6nyeit, sikertlt a vizsgalhato paraméter-
tartomanyt jelentésen Kkiterjesztenlink, és az irodalomban fellelhet6 korabbi
eredményekkel részben 6sszhangban 1évd, azoknal Iényegesen pontosabb adatokat
meghataroznunk. Nagy nyiras esetén itt is kimutattuk a rendszer nem-Newtoni
jellegét, valamint meghataroztuk a Stokes-Einstein relacid érvényességi
tartomanyats.

Kvazi 2-dimenzidés (fliggélegesen parabolikus potencidl a&lltal Gsszetartott)
folyadékallapotu Yukawa rendszerek 6ndiffuzios tulajdonsagait vizsgalva kimutattuk,
hogy amig a rendszer egy rétegbe rendezddik, szuperdiffuzio Iép fel. Az 6sszetartd
potencialt “puhitva” a rendszer kiszélesedik, és a diffuzi6 a hagyomanyos 3-
dimenzids anyagokban megszokotthoz hasonléan normalizalodik 6.

2-dimenzids, kvazi 2-dimenzids és 3-dimenzids kristalyos és folyadékallapotu
Yukawa rendszerek szerkezeti, termodinamikai és hullamdiszperzios

THartmann P, Donkd Z, Kalman G J, Kyrkos S, Rosenberg M, Bakshi P; ,,Collective modes in 2D
Yukawa solids and liquids”; IEEE Trans. Plasma Sci., 35 (2007) 337.

2 Hartmann P, Donké Z, Bakshi P, Kalman G J, Kyrkos S; ,Molecular dynamics studies of the solid-
liquid phase transition in 2D Yukawa systems”; IEEE Trans. Plasma Sci., 35 (2007) 332.

3 Donké Z, Goree J, Hartmann P, Kutasi K; “Shear Viscosity and Shear Thinning in Two-Dimensional
Yukawa Liquids”; Phys. Rev. Lett. 96 (2006) 145003.

4 Donké Z, Hartmann P, Goree J; "Shear viscosity of strongly-coupled two-dimensional Yukawa
liquids: experiment and modeling"; Modern Physics Letters B 21 (2007) 1357-1376.

5 Donk6 Z, Hartmann P; “Shear viscosity of strongly coupled Yukawa liquids”; Phys. Rev. E 78 (2008)
026408.

6 Ott T, Bonitz M, Donkd Z, Hartmann P; “Superdiffusion in quasi-two-dimensional Yukawa liquids”;
Phys. Rev. E 78 (2008) 026409.
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tulajdonsagainak racsésszegzésen, QLCA (quasilocalized charge approximation)
elméleten és molakuladinamikai szimulacidokon alapuld kutatasink eredményeit egy
terjedelmes, attekinté jellegd munkaban foglaltuk éssze 7.

2-dimenziés magneses dipdlus-momentummal is rendelkezd elektromosan téltétt
részecskekbdl allo sokrészecske rendszer alapallapoti konfiguracidjat vizsgaltuk a
magneses e€s az elektromos kdélcsénhatasok aranyanak fliggvényében.
Meghatdroztuk a ferro-, és antiferromagneses fazisok k&zétti hatarvonalat a
rombikus szimmetriaju racs parameétereinek fliggvényében. Racspontokban régzitett,
de szabadon forgd magneses részecskékbdl alld rendszerben gerjedd hullamok
diszperzids tulajdonsagait tanulmanyoztuk, kimutattuk a folytonosan degeneralt
alapallapotu rendszerben megjelen6 Goldstone modust mind racsésszegzésen
alapuld elméleti szamolassal, mind molekuladinamikai szimulacio segitségével 8.

2-dimenzios elektromos dipodlus rendszerek (ahol a dipdlus momentum merdleges a
részecskéket tartalmazo sikra) hullamdiszperziés tulajdonsagait vizsgaltuk.
Osszehasonlitottuk kul6nb6zé elméleti megkdzelitések (RPA - random phase
approximation, QLCA - quasilocalized charge approximation és eQLCA - extended
QLCA) eredményeit molekuladinamikai szimulaciokkal széles hdomérseéklet
tartomanyban. Kordabbi kvantum Monte Carlo szimulaciokkal kiegészitve
meghataroztuk a kalsszikus megkdzelités alkalmazhatosaganak tartomanyat, amely
klilénés jelentGssége abban rejlik, hogy a jelenlegi kvantum szimulaciok tébbnyire
Monte Carlo jellegliek, vagyis a folyamatok idébeli lefutasa (dinamikaja) nem
hozzaférhetd °.

Elektron-lyuk kettGsrétegek hullamdiszperzidés tulajdonsagairdl (a fenti
modszerekkel) kimutattuk, hogy azok jelentésen eltérnek az irodalomban talalhato
elméleti joslattdl. Szamitasaink szerint a két rétegben ellentétes fazisu
részecskeoszcillacioknak megfelel6 mddus gap-pel rendelkezik, ez a gap viszont a
kristalyos fazisban is kis hullamszamoknal egyértékld, a korabbi joslatokkal
ellentétben. Medfigyeltlik tovabba ezen gap frekvencia felharmonikusait a tébbi
rezgési modus spektrumaban, amely nemlinearis hullamjelenségek létére utal 9.
Monte-Carlo tipusu szamitogépes szimulacioval feltérképeztlik ezen bipolaris
kettGsrétegek szilard-folyadék, illetve Coulomb-dipdlus fazisdiagramjat a
hémérseéklet és a rétegtavolsag fliggvényében. Kimutattuk, hogy a rétegek kdzotti
korrelaciok kdézepes réttegtavolsag esetén segitik, mig kis réttegtavolsag esetén
rontjak a hosszu tavu rend kialakulasat 1.

7 Donké Z, Kalman G J, Hartmann P; “Dynamical correlations and collective excitations of Yukawa
liquids”; J. Phys.: Condens. Matter 20 (2008) 413101.

8 Feldmann J D, Kalman G J, Hartmann P, Rosenberg M; “Ground State of Magnetic Dipoles on a
Two-Dimensional Lattice: Structural Phases in Complex Plasmas”; Phys. Rev. Lett. 100 (2008)
085001.

9 Golden K I, Kalman G J, Donké Z, Hartmann P; “Acoustic dispersion in a two-dimensional dipole
system”; Phys. Rev. B 78 (2008) 045304.

10 Kalman G J, Hartmann P, Donké Z, Golden K I; ,Collective Excitations in Electron-Hole Bilayers”;
Phys. Rev. Lett. 98 (2007) 236801.

1 Hartmann P, Donkd Z, Kalman G J; "Structure and phase diagram of strongly-coupled bipolar
charged-particle bilayers"; Europhysics Letters, 72 (2005) 396-402
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Erésen kélcsénhatd kvark-gluon plazma kvaziklasszikus leirasara molekuladinamikai
szimulaciot dolgoztunk ki, amellyel tanulmanyoztuk a kvark és a gluon G6sszetevék
k6z6tti lehetséges energiatranszfert, valamit egy erésen csatolt kvark plazma
dinamikus viszkozitasat azokban a tartomanyokban is, amelyekre az elméleti
analitikus megkézelités érvényét veszti. A szimulaciok szerint az atmeneti
(hadronizacios) hémeérseklet felé haladva csékken a viszkozitas, amely alatamasztja
a kisérletek alapjan felallitott idedlis folyadék hipotézist 12.

Az elektromos gazkistlések fizikajanak kutatas terén a szimulacidos modellek tovabbi
tesztelésére Langmuir szondas meéréseket végeztlink alacsony nyomasu hélium
gazkislilésekben. A mérések megadtak az elektronok sirliségét és hémérsekletét. A
mért és szamolt suirliség egy kettes faktoron belll egyezett, ami (figyelmbe véve a
modellek bemend adatainak bizonytalansagat, valamint a haszalt szonda véges
méretét) igen jonak szamit. A mérési adatok egyértelmien bizonyitottak, hogy a
kistilések negativ fény térrészében egy Iényegében termikus (k6zel
szobahémeérsékletl) elektronpopulaco van jelen 13,

Szimulaciokkal vizsgaltuk egy, a kulonleges kértilmények kdzétt felléps gerjesztési
folyamat megjelenését gazkistlésekben. Igen nagy térerdsségek mellett a gazionok
rugalmas ltkdzésekkel gyors atomokat hoznak létre, amelyek energiaja akar t6bb
100 eV értekl is lehet. Ezek a gyors atomok az elektronokhoz hasonldan
Utkdzésekkel gerjeszthetik a gazatomokat. Emellett a gyors atomok eredményeink
szerint lényegesen befolyasolhatjak a kistilés ionizacios mérlegét is 4.

Behatdan vizsgaltuk az alacsony nyomasu gazkistilések modelljeiben hasznalt
feltételezések jogossagat és a modellek megbizhatdsagi hatarait 5.

A kutatasi eredmények visszhangja, publikacidok

A palyazat keretében folytatott kutatasok eredményei alapjan 2 nemzetkézi
konferencian tartottam meghivott eldadast (az el6add neve alahuzassal jelezve):

“Numerical experiments on complex plasmas: 2D Yukawa systems”
XXVIII. ICPIG, July 15-20, 2007, Prague, Czech Republic

“Numerical experiments on complex plasmas”
16th Symposium on Application of Plasma Processes (Podbanske, Slovakia, 2007
January 20-25)

2 Hartmann P, Donkd Z, Kalman G J, Lévai P; ,Molecular dynamics simulation of strongly coupled
QCD plasmas”; Nucl. Phys. A, 774 (2006) 831-884.

13 Banoé G, Hartmann P, Kutasi K, Horvath P, Plasil R, Hlavenka P, Glosik J, Donkd Z; "Combined
Langmuir probe, electrical and hybrid modelling characterization of helium glow discharges";
Plasma Sources Sci. Technol. 16 (2007) 492-500

14 Donkd Z, Hartmann P, Kutasi K; "Effects of fast neutral particles in low-pressure gas discharges"; J.
Phys. Conf. Series 71 (2007) 021008

15 Donkd Z, Hartmann P, Kutasi K; "On the reliability of low-pressure dc glow discharge modelling";
Plasma Sources Sci. Technol. 15 (2006) 178—186
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A palyazat keretében végzett munkabdl sziletett publikacik szama: 24
Nemzetkdzileg referalt folyoiratcikkek szama: 16
Megijelent folyodiratcikkek 6ssz impakt faktora: 44,64

A megjelent (ill. bekdldétt) cikkekre eddig ismert
fliggetlen hivatkozasok szama: 38

A kdzleményeket itt nem soroljuk fel, ezek felvezetésre kertiltek az OTKA elektonikus
rendszerébe.

A kutatasi téma lehetséges tovabbi iranyai

Az itt ismertett kutatasi tertileteken munkam szerencsére tovabb folytatodhat a
PD-75113 sz. ,Fazisatalakulas és kollektiv dinamika kétdimenzids sokrészecske
rendszerekben® cimU, 2009 és 2011 kdz6tt futd OTKA palyazat keretében. Ebben a
palyazatban legfontosabb célom a Yukawa rendszerek folyadék — szilard
atmenetének tanulmanyozasa, a fazisdiagram meghatarozasa. Ennek fényében
tervezem a korabbi szamitdgépes szimulaciokon alapuld kutatasaink folytatasat és
azok sajat poros-plazma kisérletekkel valo kiegészitését.

Az erGsen csatolt plazmak témakérében egy NSF (USA, egylittm(ikédé partner: Prof.
G. J. Kalman, Physics Department, Boston College) projekthez kapcsoloddé MTA
NSF/102 projekt tamogatja tovabbi egytttmikddéstinket.

Az elért eredmeények hasznositasanak lehet6ségei

Az elért eredmények hasznositasara révid tavon az alacsony nyomasu gazkistlések
terdletén latunk lehetGséget. llyen plazmakat szamos, csucstechnoldgiat képviseld
ipardg hasznal eredményesen (fényforrastechnika, chip-gyartas, fellletkezelés,
biokompatibilis felliletek Iétrehozasa, plazma alapu sterilizalas, stb.). Az erdsen
csatolt plazméak tanulmanyozasa soran alapvetd, esetenként évszazados (pl.
aramlasok, fazisatalakulasok. stb.) tudomanyos kérdések megvalaszolasahoz
jarultunk hozza.

Végul megkdszéném az OTKA tamogatasat, amelynek k6szénhetéen az ismertetett
munkat elvégezhettik és az eredményeket elérhettik.

Hartmann Péter
(témavezetd)

Budapest, 2009 februar 24.
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