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Haromdimenziés (3D) Voronoi sejtrendszerek

eléallitasara szamitbgépes szimulaciot
készitettlink. ‘Tisztan véletlenszerl
elrendezédések  energetikailag  optimalis

egyensulyi helyzetének keresésére tbbbfele
an. relaxaciés modszert vezettlink be.
Figyelembe vettik, hogy a folyamat un.
geometriai frusztracié hatasa alatt megy
végbe. Megvizsgaltuk a legjellemzébb
topoldgiai Osszefliggések - Aboav, Lewis
torvények - jellegzetességeit. Elséként felirtuk
a 3D rendszerek szogekre vonatkozd
dsszefliggését és a radiusz térvényt.

Bevezetés

Sejtrendszerek vizsgalata egymastol egészen
tavol allé struktirak egyuttes megismerését
teszi lehetévé. Nem rendezett sejtstruktirak

példaul: metallografidban az  Otvozetek
szemcseszerkezete, a fémivegek
atomszerkezete, porkohdszati termékek,

darabolt anyagok (pl. szecska), habok,
geolégiai kézetmintazatok, geografiai
teriiletfelosztasok, repedésmintazatok és a
legtébb példat a biologiai szévetek kdzil lehet
emliteni. Az ilyen anyagok és az azokat
formdlé  er8k  klionbozésége  ellenére
geometriai struktarajuk  hasonlé: egy
poliéderekbdl &llé6 mintazat jellemz6 rajuk,
ahol a poliéderek rések és atfedések nelkul
toltik ki a teret. A poliédereket sejteknek, a
mintazatot sejtrendszernek nevezzik.
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Topolégiai vizsgalatok leirasara a kévetkezd
mennyiségek hasznalata terjedt el:

. egy sejt oldallapjainak szama: F

eqgy adott oldallap oldaléleinek szama: n

oldalélek szama a sejtrendszerben: E

csticsok szama a sejtrendszerben: V

sejtek szama: P

. F oldali sejtek kozvetlen szomszédjainak
atlagos oldallapszama: m(F)

. atlagos oldallapszam a sejtrendszerben: (F)

« F oldalu sejtek aranya a rendszerben: B(F)

« Masodik momentum: ., = > B(F)(F—(F))’
Fd

3D sejtrendszerekre az alabbi topoldgiai
torvényeket irtdk fel, -amelyeknek egyetlen
feltétele, hogy a rendszerben egy csucsban
mindig 4 él talalkozik:
1.) Euler térvénye [1]:

F-E+V-P=1 (1
Euler torvényének kévetkezménye [2], [3], [4]:

12
(F)= 2
6—(n)

ahol (n) a poliéderek oldallapjainak atlagos

oldalélszama a rendszerben. 3D-ben tehat
(F) értéke valtozé, ellentetben a 2D

rendszerekkel, ahol a poligon rendszer
atlagos oldalélszama mindig 6.

2) 3D rendszerre vonatkozd Aboav
torvény [5], [6]:

m(1~")=<1=)—a+-—-—<F>;le 3)

ahol ’a’ egy rendszer esetén &llandd, de
rendszerenként mas értéket vesz fel, igy mint

(F) és Ha.
3.) Metrikus 6sszefliggések [6]:

N F—(F)

V() ~ v0(1+ <. ]

F—(F)
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A(F) =~ AO(H (4)




ahol V(F), A(F), L(F) az F oldalu sejtek étlaéos
térfogata, felszine és élhossza, Vg, Ao, Lo az
altagos sejttérfogat, felllet és élhossz, Ky , Ka
és K, rendszer paraméterek.

A (3) és (4) dsszefuggéseket Oger és Fortes
intuitiv. mdédon — kétdimenzidés rendszerek
torvényeibdl szarmaztatva — irték fel, majd
mesterségesen generalt  sejirendszerek
szamolasi eredményeivel tdmasztottak ala az
érvényességet [5], [6]. Kisérleti igazolasokat

3D-ben nem talaitunk. Ezzel ellentétben
ketdimenzios sejtrendszerek esetében
szamos elméleti és kisérleti eredmény

igazolia a megfeleld6 topoldgiai tdérvények
érvényességét [71-[19] Keétdimenziés
strukturakra Dubertret, Rivier és Peshkin mar
felirtak tavoli sejtek korrelacios dsszefliggéseit
is [20].

Ebben a cikkben Voronoi sejtrendszerek
csoportjara megmutatjuk, hogyan kertl egy
tisztan =~ véletlen elrendez6dés az
energetikailag optimalis egyensulyi helyzetbe,
és a folyamat soran mit mondhatunk a
legfontosabb topoldgiai térvények
érvényességérél. Elsbkent irjuk fel az
oldallap-szégekre vonatkozé Osszefliggést és
a radiusz torvényt 3D sejtrendszerekre. A
kdvetkezd két fejezetben a szamolasi
algoritmust és a szamolasi eredményeket
mutatjuk be.

Az energetikai optimum megkdzelitése

Valésagos haromdimenzios
kisérleti vizsgalata jelenleg meg nem
megoldott. Topologiai vizsgalatok céljara
mesterséges rendszereket Aallitottunk eld.
Szamitégépes szimulacié alapjaul Voronoi
algoritmusat valasztottuk, amelynek lépései:

sejtrendszerek

. pontokat (sejtmagokat) helyeziink el egy
kijelolt térrészben,

. egy pont koérll kiszamitjuk a Voronoi poliéder
(sejt) csucsait, amelyek a pont és a
szomszédos pontok kozdtt paronkeént
kifeszitett felezésikok metszéspontjai.

Lerdgzitett pontok
Voronoi

(sejtmagok) esetén a
algoritmus egyértelmd. A pontok

elhelyezésére tobbféle stratégiat
konstrualtunk. Az elsd stratégia tisztan
véletlen elhelyezés volt. A tovabbi esetekben
sejtek kozotti koélcsénhatasokat, ezzel egydtt
az energiaminimumra vald toérekvés elvét
vettlk figyelembe tobbféle médon. Ezeket a
késdbbiekben relaxaciés modszereknek, az
altaluk generalt rendszereket pedig relaxalt
rendszereknek fogjuk nevezni.

A stratégiak:

Random mddszer: Els6 lépésben kiindultunk
egy tisztan véletlen elrendezesbdl.

A kodvetkezd két stratégianal a tisztan véletlen
elrendezést egy feltétel, vagy eljaras
megadasaval javitottuk, ahol merev gémbok
kozéppontjainak képzeltik a sejtmagokat.

Merev gémb mddszer: véletlen kijeldlés
mellett nem engedtiikk meg, hogy a sejtmagok
egy adott tavoisagnal kozelebb kerlljenek

egymashoz. A késdbbiekben ennek a
mobdszernek két valtozatara hivatkozunk:
merev gémb1 esetben a megengedett

tavolsag nagyobb, és merev gémb2 esetben a
megengedett tavolsag kisebb.

Stlypont médszer: kezdetben tisztan véletlen
elrendezésben a sejtmagokat athelyeztik a
stfypontba, ezutdn Gjra szamitottuk a
poliédereket, és ezt az eljarast megismeteltik
néhany iteracios lépésen keresztul.

Végll az  utols6 két strategianal az
energiaminimumra valé térekvés mellett
figyelembe vettik azt is, hogy 3D-ben a
szimulalt folyamat an. geometriai frusztracié
hatasa alatt megy végbe. A geometriai
frusztracié elmélete atomos rendszerek
vizsgalatabdl ered [2], [4], [21], [22].
Atomos struktirdk geometriai dudlia a
Voronoi, mas néven Wiegner — Seitz sejtek
rendszere. Ahany kodzvetlen szomszédja van
egy atomnak (koordinaciés szam), annyi
oldallapja van Voronoi sejtiének és forditva,
tenat Voronoi sejtrendszerek vizsgalata
ekvivalens atomos rendszerek vizsgalataval.
Az atomokbol allé rendszer két kényszernek
kell, hogy eleget tegyen, ezek a térkitditési es
az energetikai kényszer.

Nagy atomszam esetén a térkitéltesi
kényszer dominal, ilyenkor azt mondjuk, hogy




a rendszerben hosszu tavud rend. (LRO)
uralkodik. Ennek legismertebb megjelenési
formai a térkbézepes kébds BCC,
fellletkbzepes kébds FCC és a hexagonalis
HCP racsszerkezetek. Jellemzdjiik, hogy egy
elemi cella parhuzamos eltolasaval leirhatd az
egész rendszer szerkezete.

Kis atomszam esetén az energetikai
kényszer dominal, azt mondjuk, hogy a
rendszerben révid tavtu rend (SRO) uralkodik.
Az  atomok tetraéderes klaszterekbe
rendezédnek. Legjellemzébb koordinacios
polieder az ikozaéder, amelyet egy
kdzéppontban I1évé atom 12 kozvetlen
szomszédjaval alkot, és amely 20 db kdézos
csucsban (a  kdzéppontban) talalkozé
tetraederbdl all, az atomokat itt pontszer(inek
tekintjiik. Energetikai szamitasokkal igazoltak,
hogy az atomok korili elsé koordindcios
poliéderek kézil legstabilabb az ikozaéder [2].
lkozaéderek jelenlétét Stvézetekben
kimutattdk tdomegspektroszképos [23] és
elektronmikroszkopos [24] vizsgalatokkal,
latvanyos bizonyiték az otvozetek Frank—
Kasper fazisa [25], de virusok szerkezetében
is talaitak ikozaédereket [26].

1.abra a: ikozaéder, b: dodekaéder, az
ikozaéder Voronoi sejtie, ¢c: BCC elemi cella
Voronoi sejtje, d: FCC elemi cella

Az ikozaéder péarhuzamos eltolasaval
azonban nem lehet kitdlteni a teret. A két

kényszer hatasa ezért ellentétes, s ez az
atomok szamara un. geometriai frusztraciot
okoz.

A geometriai frusztraciét a kdvetkezéképpen
vettik figyelembe a szamitoégépes
szimulaciéban:

« Térkitoltési kényszer: minden Voronoi
sejtrendszert gy allitottunk eld, hogy 100 db
pontot (sejtmagot, atomot) helyeztlink el egy
kockaban. A kocka oldallapjain PCN
hatarfeltételeket alkalmaztunk [27], ami
ekvivalens a kristalyos szilardtestek Born —
Karman hatarfeltételeivel. Igy a transzlaciésan
minden iranyban ismétlédé kockaval végtelen
mintazatot lehet létrehozni.

« Energetikai kényszer: feltételeztik, hogy a
sejtmagok (atomok) kozétti teret energetikai
potencidlfiiggvény irja le. Két fluggvényt
vizsgaltunk, ennek megfeleléen két Ujabb
relaxacios stratégiat vezettiink be a Voronoi
algoritmus inditasahoz a  sejtmagok
elhelyezésére.

Lennard — Jones médszer:

Feltételeztilk, hogy a sejtmagok (atomok)
kézétti teret a Lennard—Jones potencidl irja le
[28]:

’ -12 -6
u(n= EK&j - 2[&) :I ahol r két atom
r r

tavolsaga, Ry a potencial minimumhoz tartozé
tavolsag. Idedlis, tisztdn  ikozaéderes
elrendezédést - feitételezve ~ amely a.
valésagban nem lehetséges — R, értékét a
kocka térfogatanak szazadrészét kitevd
dodekaéderbe irhaté gomb atmérdjének
vettik, mivel a kockaban mindig 100 atomot
jelélitink ki. Véletlen kijeldlés utan egy-egy
atom helyét ugy hataroztuk meg, hogy a tébbi
atommal képezett U/e pérpotencialokat
Osszegeztik, s ezt a haromvaltozos
Osszegfliiggvenyt gradiens modszerrel [29]
minimalizaltuk. Egy iteracids |épésben minden
atomra egyenként elvégeztik a fenti
minimumszamitast. Az iteraciét akkor allitottuk
az elézd iterdcios lépéshez viszonyitva
minden atomra kisebb volt egy adott hibanal.



Szilardtest  fizikaban a  Lennard-Jones
potencialt molekuldris struktirak leirdsara
hasznaljak [28].

Morse modszer:
Az eldzd modszernél leirtakat veégeztlk a
Morse potenciailal [30]:

oo (i

ahol
1 y<l1
fly) =43z* -8z’ +62° l<y<l,4
0 1,4<y
ahol z :l—_&— y =1/R,, a=3,76
_rc 0
eés r/Re=14

Szilardtest fizikdban a Morse potencialt
fématomok kdzétti kdlcsdnhatasok leirasara
hasznaljak [30].
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2.4bra A Lennard-Jones és a Morse

potencial.
Emlitettik, hogy atomos struktiraknal a
Voronoi sejtek  vizsgalata topolégiailag

egyenértékd az atomelrendezddés

vizsgalataval, mert a sejtek oldallapszama
maga a koordinacios szam. Mas szempontbdl
is hasznos Voronoi sejtrendszerek vizsgalata

atomos strukturaknal: a Voronoi sejt
oldallapjainak oldalélszama utal a rovid, -illetve
hosszutavu rend (SRO ill. LRO) jeleniétére is.
A BCC és FCC elemi celldak Voronoi sejtjeit
ugyanis 3, 4 és hatszégek boritjak, mig az
ikozaéder Voronoi sejtie, a dodekaeder csupa
btszdgekbdl  all.  Bevezettlk az  un.
kristalyosodasi paramétert: 'c’, amely egy
sejinél a 3-, 4- és 6-szogek aranyat fogja
jelenteni, sejtrendszemél pedig ezeknek az
értékeknek az atlagat a rendszer 0sszes

‘sejtjére. A definicié alapjan:

« O<c<.

« c=1 kristalyos atomstrukturakra: BCC, FCC.

« c=0 valészer(tien  amiatt,  hogy
ikozaéderekkel nem lehet kitblteni a teret.

« c>0,5 esetén a kristalyosodas felé, c¢<0,5
esetén a rovidtava rend tulsulya felé tolddik
el a két kényszer viszonya.

A c paramétert a rovid, illetve hosszu tavu

rend viszonyanak jellemzésére fogjuk

hasznaini.

Eredmények és diszkusszio

A 3. dbran a szamitégépes szimulacidval
eléallitott leggyakoribb Voronoi sejt tipusokat
mutatjuk.
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3.abra A leggyakoribb Voronoi poliéderek
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. Feltiintettik a 'c’ paraméter sejtenkénti értekét
és zardjelben a Schiadfly szimbdlumokat [31],
amelyeknek jelentése: az 1., 2., 3., stb.
szamjegy a 3-szog, 4 sz6g, 5 szbg stb. alaku
oldallapok szama, ahol az i-szégek (i=>3)
szama kétiegyld szam, oft ezt a szamot
alahuztuk. A sejtek megegyeznek masok aital
szamolt Voronoi poliéderekkel [31].

Topolégiai 6sszefiiggések

Megvizsgaltuk a bevezetésben mutatott (1)-
(4) 6sszefliggéseket, és a kdvetkezdket
talaltuk:

1.Euler térvénye minden esetben abszoltt
pontossaggal teljesult.

2.Aboav térvénye és a metnkus
gsszefiggések szintén érvényesek voltak
minden esetben. Az elméleti formulakbol
szamolt és a kisérleti, sejtek adataibél szamolt
m(F) értékekre azonban mar mutatkoztak
eltéresek. Ezt az eltérést a szérasok (omp)
szamitasaval jellemeztik. Azt talaltuk, hogy
random rendszerek esetén nagy, relaxalt
rendszereknél kisebb, ezen belll energetikai
potenciallal relaxalt rendszereknél egészen
kicsi a szoras. Az illeszkedés pontossagét és

a szoras csdkkenését az Aboav térvény

esetében mutatjuk a 4., 5., és 6.abran.
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4.4bra Az elméleti és kisérleti m(F) értékek
korrelacidja random strukttira esetén

(17=12.90, (F) =15.60, a=-1.148, omr=0.263 )
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5.4bra Az elméleti és kisérleti m(F) értékek
korrelacidja relaxalt struktura esetén

(112=0.94, (F)=13.86, a=1.476, omr=0.028 )
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6.abra A szérasok csdkkenése Aboav
dsszefdggesere (omr)

3.Radiusz térvény:

Megvizsgaltuk a 2D-bél ismert radiusz, mas
néven Desch torvényt, amely linearis
kapcsolatot mond ki az n oldald poligonok
atlagos teriiletének négyzetgytke és n kozott
[19],[36]. 3D-ben a megfeleld radiusz — R(F) -
az F oldalu poliéderek atlagos térfogatanak -
V(F) — kébgytke, ha ugyanolyan térfogatu
kockat képzelink V(F) helyébe. A radiuszt
ertelmezhetjik ugy is, hogy V(F) helyébe
ugyanolyan térfogatu goémbét képzellink, és
ennek sugara lesz R(F), ez matematikailag
egy konstanssal vald szorzast jelent az



eredeti értelmezéshez képest. Azt talaltuk,
hogy a radiusz és az oldallapszamok k&zotti
kapcsolat 3D esetben is linearis, a 7.abran
mutatjuk az dsszefliggést.

1.3 4
1.2 4 *

1.1 *e @

R{F)/<R
.

0.8

0.8 .

0.7 +

05 1 El<F> 15

1.06 -
1.05 4
1.04 | i
1.03 | °
1.02 -
1.01 4 *
1.00 h4

0.99 4 *

0.98 -
097

R{F)I<R>

08 1 1.2 1.4
FI<F>
7.dbra A 3D radiusz térvény.
(R) az atlagos sejttérfogat rédiusza. Normalt
paraméterekkel valo abrazolasnél a kocka és

gémb  szerinti szadrmaztatds kézott nincs
kiulénbség. Tisztan random rendszereknél

(felsé abra, (F)=15,72) kevésbé, egyensulyi
rendszereknél (alsé abra, (F)=13,9) egészen

pontos az illeszkedés, dgy, mint az Aboav
térvenyné/. -

4.0sszefiiggés a sejtek &tlagos oldallap-
szdgei, @(F) és az oldallapok széma, F kézétt:
Mar a bevezetésben kikotottik, hogy olyan
sejtrendszereket  vizsgalunk, ahol egy
csucsban mindig 4 ¢l, egy élen mindig 3

Ennek a feltételnek
kézvetlen kévetkezménye, hogy a

sejtrendszerben az oldallapok altal bezart

oldallap fut d&ssze.

szégek atlaga mindig (@)=120°. Az
oldailapok szégeinek szamitasara
mddszerenként 10, dsszesen 60

szamitégépes futtatas eredményeit
elemeztik. Az atlagos oldallap-szég valdban
minden esetben 120° voit. Az F oldald sejtek
atlagos oldallap-sz6gére az alabbi
Osszefliggést talaltuk:

@(F)=120°[l+b(1—%>-ﬂ |

ahol 'b’ egy sejtrendszer esetén &llandd, de
rendszerenként mas értéket vesz fel és
flggetlen az eddig vizsgdlt paraméterektdl.
Ertékei jéval sziikebb intervallumbdl adédnak,
mint pl. az Aboav torvény 'a’ paramétere, a 25
futtatdsnal 0,2<b<0,25 volt. Az Osszeflggés
megfelel6jét 2D-ben Stavans és Glazier irtak
fel [37], amely masok kisérleteire is igaznak

. . [ f( <F>H
bizonyult [19]: ®(n)=120 1+E 1——F— .

(),

1'®(n) az n oldald poligonok oldaléleinek
- atlagos szigét jelenti. Szabalyos méhsejt

mintazatra f=0, a szabalyos poligonok
sorozatara f=1, véletlen mintazatokra O<f<1.
3D esetben, ahol b=f/3, a kdvetkez6 értékeket
talaltuk: =0 a térkdzepes kébos
térrdcsszerkezet Voronoi  sejtrendszerére,
amely 'Kelvin hab’ néven is ismeretes, f=0,88
a Platoni testek sorozatara, 0,6<f<0,75
random Voronoi sejtrendszerekre.

A 8abran egy tisztdn random és egy
potencialos maodszerrel generait
sejtrendszerre  mutatiuk a  szamitasok
illeszkedését (5) Gsszefiiggésre, a 9.abran a
szamitasok szérasait abrazoltuk. A szégekre
vonatkoz6 Osszefiiggés és a radiusz térvény
esetében is ugyanazt a jellegzetességet
talaliuk, mint az Aboav és a metrikus
torvényeknél: az Gsszefliggések minden
esetben érvényesek, de az illeszkedés
relaxalt rendszereknél joval pontosabb, mint
tisztén véletlen mintazatoknal.
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8.abra Az elméleti és kisérleti &F) értékek
korrelacidja. Fels6 diagram:(F)=15,72

random, alsé diagram: (F)=13.90 re-
laxalt rendszer esetén.
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9.8bra A szdrasok csdkkenése a szégekre
vonatkoz¢ dsszefliggésre (o)

Topolbgiai paraméterek:

Os§zes§n 60 szamitogépes futtatas
eredmenyeit masok altal szamolt értékekkel
ossze’ha§onlltva foglaltuk dssze a 10., 11. és
a 12.abran.

A SZamolt  paraméterek  értékeinek
folytonos kbvetése celjabsl valoban indokolt
volt a merev gémb modszert két esetre
szetvalgsztanl. Potencialos médszereknél az
eredmenyek nem flggtek szamottevéen az
alkalmazott potencia fliggvénytdl, inkdbb a
gradnens' . modszer iteracidjanak
pontos§§-lgatol. Ennek  megfelelden a
Potenciall elnevezgs erésebb, a Potencial2
gyengebb - pontossagy  szamitast jelol. A
kovetkezbképpen értékeljilk az eredményeket:

1. At.ort\o.s’ rendszereknél (F) az atlagos
k?O'[’dl}'laFlOS Szam, a rendszerben a pakolas
suruseget - mutatia, Szamitasaink  szerint
.1.3,783(F)s15,8. A nagyobb  értékek
o§szhangban vannak masok altal szamolt
véletlen. . fendszerekkel, lasd  10.abra.
Meggmlltjuk Még Jullien, Fund és Caprion JT
algoritmussal generait \oronoi rendszereit

[34], ahol 14,53<(Fy <15, a tobbi paramétert
nem szamoltak.

A legkisebb  szamoit arekink  (F)=13,78

potencialos relaxalt rendszereknél.
‘En?rgetlkal meggondoiasbél (F) legkisebb
ertéke  12-héz kellene, hogy koézelitsen.
Azongs atpmokat feltételezve ezt az értéket
nem erheti ef amiatt, hogy az ikozaéder nem
terkitoltd koordinaciss polieder. A 10.abran
latszik, hogy (F)-nak legkisebb értéke az
eddig vizsgalt rendszerek kézil a Frank-
Kasper fazis 6tvzeteire ¢s a Potts modellre.
Ezek azonban nem azonos atomokbdl, illetve
sejtekbolrgllo rendszerek, hiszen a Frank-
Kasper fazis 6tvozetei legalabb kétalkotdsak,
a .Pott‘S_ modell pedig habok eldurvulasat
szimulalia.  Kiilonbazs  atomokbol  alld
rendszerekben siir(ibp |ehet a pakolas, mint
azonos a,tomok esetén (amig azonban u,
nagy). Mégis (F) csak 13,33-ig csokken a
Frank-Kasper fazisnal, A modelijeink szerint
szamolt legkisebb érték (F)=13,78,



megkc")zéliti, de nyilvanvaléan nem éri el a
Frank-Kasper fazis és a Potts modell értékeit.

Ho
)
13 i )
Potts Prizmatikus 5
11 7 modelt oszlopos +
g 4 (34} struktura[35]:
“F =137 F=14 +
7 = . ) ~42
Hy 22 Hy A

5—<
5 X —E—
ey HE +

11 X

133 138 143
¢ Potencial1

<F>

T 1 1 T 1

14.8 153 158

= Potencial2

a Sulypont

® Merevgémb1

X Merevgémb2

o Random

+ Ogergémbds pakolésaib[6]

o Poisson eloszliassal generalt Voranoi

rendszer, Kumar [32]
X A15 struktura (Frank-Kasper fazis) [25]

+ Zstruktira (Frank-Kasper fazis ) [25]

~X—C15 struktira (Frank-Kas per fazs) [25]
10.ébra:(F) és up szémolt  értékei,
dsszehasonlitva masok eredményeivel

2. A krstélyosoddsi paraméter ‘¢’ értéke
tisztan random rendszerektSl az egyenstilyi
rendszerek felé haladva csokken. Amig
random rendszereknél a hosszi tavi rend
javara déit a mérleg: c¢>0,5, egyensulyi
rendszereknél mar az energetikai kényszer az
uralkodé: c<0,5 (valéban kis atomszammal
dolgoztunk), 11.4abra.

3. Az (F), p2 és 'a' paraméterek egyiittes
értéekeit megfigyelve legjellemzdbbnek talaltuk
aly, és (F) kapcsolatat 12.abra, ahol relaxalt

rendszereknél az értékek egy linedris savban
helyezkednek el.

C
0,6 -
0,55 A Hf_.?f_,*—f-—'
05 - %
¢ Random
0,45 - = Merev gémb
a Sulypont
0,4 - o Lennard-Jones
x Morse
0,35 . : : : . (F
13,5 14 14,5 15 15,5 16

11.abra A knstalyosodasi paraméter

a/}lz
1,4 - o Potencial
1,2 - w» Potencial2
a Sulypont
1.0 4 @ Merev gémbf
0,8 4 x Merev gémb2
o Random
0,6 -
0,4
0,2
010 T T T f‘%‘- — <F>
0 215‘,5 14,0 14,5 150 15,5 16,0

12.abra: a/u, éntéke né, mikézben
(F)csékken, a kapcsolat relaxéit
rendszereknél linearns.

Konklaziék:

Tisztan véletlen 3D  sejtrendszerek
energetikailag optimalis allapotba jutasat
relaxacios stratégiakkal modelleztiik.
Legjobban energetikai potencialokat
alkalmaz6 _modszerekkel, a geometria

frusztracié hatdsét is figyelembe véve lehet
megkdzeliteni az energia minimumot. A
folyamat sordn a legfontosabb topoldgiai




paraméterek valtozasanak irénya:(F)." M2 &S
'c’ értéke csokken, amig 'a’ és- a/y, értéke
né. Kapcsolatukat tekintve a relevans
rendszerparameéter a/p,, amely Uj, relaxacids
parameéterként tekinthetd.

A 3D sejtrendszerekre vonatkozdé Aboav,
térfogati, radiusz térvények és a sZogekre
vonatkoz6 (5) dsszefiiggés ‘mindig érvényes.
Az Osszeflggések hibai tisztan véletlen
rendszereknél durvabbak, egyensulyi
rendszereknél elhanyagolhatok.

Elismeréssel és készdnettel tartozunk Janik
Jozsef  professzornak a folyamatos
tamogatasért és konzultaciokért!
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