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Bevezetés

A fémotvozetek kozott megkullénbdztetink
rendezett és rendezetlen atomstruktaraja
osztalyokat. A rendezett struktarak mindig
specifikdlhatok egyetlen racsméret és egy
elemi celian beldli elrendezddés, legtdbbszdr
csak egy koordinaciés poliéder™ periodikus
ismeétiésével. llyenek pl. a térkozepes és
lapkozepes kobos, valamint a hexagonalis

rdcsszerkezeti fémek és otvozetek. A
rendezetlen  strukturaknak  (pl.  tulhGtott
folyadeékok, féemlvegek, csiszolati

makrostrukturak) ilyen egyszerd megadasi
modja nem lehetséges. Ebben a cikkben
rendezetlen strukturék alkalmasan valasztott
paraméterek segitségevel tortend leirasanak
egy lehetéségét mutatjuk meg.

A rendezetlenség eredete

Az atomok elrendezddését két alapvetd
kényszer alakitia. Az egylk a terkitoltési
kényszer, az un. hosszu tavy rend, amelynek
ismert képviseldi a kobds és hexagonalis
racsszerkezetek. A masik az energetikai
kényszer, az un. rovidtavu rend, amelynek
jellemz6 koordinacios poliedere az ikozaeder:
20db kozds csucsban illeszkedd tetraéder,
amely energetikailag stabilabb, mint a kébos
cellak, de nem lehet vele parhuzamos
eltolassal kitdlteni a teret.

1.abra

a:ikozaéder és
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sejtje: a
dodekaéder

lkozaéderek létezésének bizonyitékai pl. a
Frank-Kasper fazis 6tvozetei. A ket keényszer

*

G4doiisi Agrartudoményi Egyetem,

MezGgazdasagi Gépészmerndki Kar

** Ha az atomokat pontszeriinek tekintjik, akkor
egy atom kdzvetlen szomszédjai lesznek a
koordinacios poliéder csucspontjai.

== Egy atom kdzvetlen szomszédjainak szama a

koordinacids szam.

ellentétes hatasu, amely az atomok szamara
an. geometriai frusztraciot okoz, s innen ered
a rendezetlen struktirak kialakulasa [1].
Rendezetlen strukturak modellje

A Voronoi vagy Wiegner-Seitz poliéder ill. sejt
minden atom koré megszerkeszthetd ugy,
hogy az atom és a kozvetlen szomszédjai
kozott  paronkent  kifeszitett felezdsikok
metszéspontjait tekintjitk a poliéder, sejt
csucspontjainak. Ahany kozvetien szomszédja
van egy atomnak, annyi oldallapja van a
Voronoi sejtjének [1], a két dudl rendszer
vizsgalata tehat egyenértékd.

Modelliinkben egy kockaban elhelyezett 100
db atom Voronoi sejtrendszerét allitottuk eld.
A  kocka oldallapjainal a  kristalyos
szilardtestek  Born-Karman  hatarfeltételeit
alkalmaztuk [2]. llyen modon a minden
iranyban transzlaciosan ismétlédé kockak egy
végtelen mintazatot képeznek. A 2.4bran a
leggyakoribb Voronoi sejteket mutatjuk.
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24bra A leggyakoribb Voronoi  sejtek.
Zaréjelben a Schiafli szimbdlumok [3].
A Voronoi algoritmusra készitett
szamitogépes programunk szamara egyetlen
adathalmaz bevitele szlikséges: a

pontszertinek tekintett atomok, koordinatai.
Ezeket elészor véletlenszerlien adtuk meg




(Random mobdszer), ezutan a kovetkezd
relaxaciés modszereket vezettlk be: .
Merev-gdbmb méoédszer: az atomok nem
kertulhetnek egymashoz egy bizonyos
tavolsagnal kozelebb. E modszer két
valtozatara hivatkozunk: Merev-gémb1 ahol a
megengedett tavolsag nagyobb, és Merev-
gdémb2 ahol a megengedett tavolsag kisebb.
Sulypont médszer: véletlen kijeldlés utan az
atomokat athelyeztlik a sejt (poliéder)
sulypontjaba, majd ujraszamoltuk a cstcsok
koordinatait, s ezt az eljarast nehany iteracios
|épésen keresztll megismételtik.

Potencialos modszer: feltételeztik, hogy az

atomek kdzétti potencialteret a Lennard-Jones

-12 -6
potencial irja le: U(r)= g{(&j - 2(&) }
r ¥

ahol r ket atom tavolsaga, R, a potencial
minimumhoz tartozé tavolsag [1].

Véletlen kijelolés utdan a  flggvényre
alkalmazott gradiens moédszerrel szamitottuk
az atomok helyét. Az iteracid pontossagatol
fuggden ezt is két esetre valasztottuk szét:
Pontenciall a pontosabb és Potencial2 a
durvabb koézelitést jelenti. Ezzel a mdodszerrel
az  energetikai  kényszert alkalmaztuk
modeilllnkre.

Eredmények

A kovetkezé paramétereket szamitottuk: (F)

a sejtrendszer atlagos oldallapszama, ekviva-
lens az atlagos koordinaciés szammal*** [1],
-amely azt mutatja, milyen sdri a pakolas az
atomstrukturaban. Az un. 2. momentum : p, =
ST{(F)-i) PG, P() az
123

poliederek aranya a rendszerben. p, az
atlagos koordinacids szam korlli szérdsnak
felel meg, tehat a rendezetlenség mértékét
fejezi ki [4]-[6]. Az Un. korrelacids vagy
kollektivitasi paraméter:

> (i — (F))im(i)
a= <F> A
S li-(F))
24
poliederek kozvetlen szomszédjainak atlagos
oldalélszama a rendszerben. Korabbi

ahol i-oldald

, ahol m(i) az i-oldalu

tapasztalatok és szamitasaink szerint is egy
sejtrendszerben altaldaban antikorrelalt sejtek

kapcsolédasa jellemz6 (atlagosnal kisebb,
oldalszami mellett atlagosnal nagyobb
oldalszamu sejt), ennek a korrelaciénak a
mértékét mutatja az 'a’ parameéter [4]-[7].
Véglil bevezettink egy C, un. kristalyosodasi
paramétert, amelynek szamitasi maddja:
sejtenként szamoljuk a 3, 4 és a hatszdg -
alaku oldallapok aranyat, ezeknek rendszerre
atlagolt értéke C. Indoklas: a kdébds elemi
cellak Voronoi sejtjeit 3, 4 és hatszbdgek
alkotjak, tehat C a hosszu tavu rend hatasat,
masképpen a kristalyosodas fokat mutatja.
Modszerenként 10, Gsszesen 60 szamitd-
gépes futtatds eredményei szerint a négy
paraméter az alabbi intervallumokban vesz fel

_értékeket: 13,78<(F)<15,8, 0,87<p,<14,15,

1,15<a<1,57, 0,38<C<0,57. Az ismertetett
relaxacios modszerekkel a parameterek
véltozasat az intervallumokban folytonosan

tudtuk kévetni. Relaxalt rendszereknél (F), p
es C értéke kisebb, 'a’ értéke nagyobb, azaz a
strukturaban az atomok pakolasa sliriibb, a
rendezetlenseég mértéke kisebb, a
kristalyosodasi arany csokken és az
antikorrelacidos elrendeztdés jellemzébb. A
parameéeterek nem vehetnek fel egymastol

faggetlentil értékeket, a/p, és(F) valamint C

és(F) kapcsolatat mutatjuk a 3. és 4.abran,
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Konkldziok

A rendezetlen atomstrukttrakat topologiailay
4 paraméter segitségével sikerdilt leirnunk,
ezek: atlagos koordinacidés szam, masodik
momentum, korrelacios- és kristalyosodasi
paraméter. Ezek a szamok egy rendszerre
nézve allanddk, de rendszerenkent mas-mas
értékeket  vesznek fel. Ertékkészletiik
meghatdarozott, egymastél nem flggetlenek.
Paraméteres leirasunk nemcsak rendezetien
atomstrukturak, hanem mas véletlen

sejtrendszerek ~ fémek és femotvozetek
szemcseszerkezete, biologiai szdvetek, habok
— leirasara is alkalmas.
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