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Jelen kutatasi projekt temaja elméleti, alapkutatas jellegti. Az aldbbiakban témdren felsorolt
eredmeények részletes leirasa nagyrészt mar nyomtatasban is megjelent a kiilonb6z6
publikaciokban, ezért levélben, postai uton elkildjik azok masolatait, és itt csak a publikaciok
megjeldlését tintetjik fel.

A téma jelentdsége, eredete, cél:

Szamtalan olyan anyagfajtarol tudunk, ahol a szerkezetet nem jellemzi geometriai rend, nincs
rendezett kristalyos struktura. Az ilyen szerkezetek nagyrészt véletlen folyamatok
eredményeképpen alakulnak ki. PI:

- Polikristalyos 6tvozetek szemcseszerkezete,

- Uvegfémek atomos szerkezete,

- Porkohaszati termekek szemcseszerkezete,

- Granulatumok,

- habok

- Ferroméagneses anyagok doménszerkezete

- Biologiai szdvetek

A rendezetlen szerkezetek sikmetszeteinek (2D), csiszolatainak jellemzésével mér
meglehetésen régen szokas foglalkozni. Euler térvénye tobb mint szaz éve ismert. Otvozetek
csiszolatait is szokas a szerkezet finomsaga szerint jellemezni, amiota fémmikroszkdp
segitségével megjelenitheté a metszetkép. A mult szazad hetvenes éveitél kezdve azonban a
kutatok egymas utan kdzolték, hogy Ujabb topoldgiai és geometriai torvényeket sikerdilt
felismerni, mint példaul a Weaire-torveny, Aboav-térvény, Lewis-térvény, radiusztorvény,
szogtorvény. A haromdimenzios (3D) szerkezetek kisérleti vizsgalata még ma is nagyon
nehézkes. Szamitdgéppel, mestersegesen eléallitott rendezetlen strukturak (\Voronoi
rendszerek, Ising model, Potts model stb) vizsgalatai alapjan csak a 90-es évek kozepétol
sikerdlt kiépiteni a hasonld rendszerii topologiai ismereteket. A haromdimenzios térvények
megfogalmazasaban mar a kutatdcsoportunk nevéhez is fiizédtek eredmények.

Ebben a kutatasi projektben a kdvetkez6 celokat ttiztik ki:

- A fent emlitett topoldgiai ismeretanyag csak trivalens rendszerekre volt kidolgozva.
(Trivalens rendszerekben a struktura 2D esetben konvex poligonhalézat, illetve 3D
esetben konvex poliéderhal6zat, ahol mindig 3 él illetve oldallap taldlkozik egy
csucsban, illetve egy élen.) Az elsé célunk az volt, hogy az ismeretanyag egy részét
altalanositsuk arra az esetre, amikor semmilyen geometriai kényszert nem mondunk Ki
a szerkezetre. Kulonb6z6 anyagok metszetképei mutatnak ugyanis béven eltérést a
trivalens esettdl elsésorban a bioldgiai sejtek, szovetek, a szecska, killonb6zé
terményhalmazok, kompozitok, keramiak.

- A masik cél volt az uj topoldgiai ismeretek alkalmazasa konkrét anyagok esetében.



Eredmények:

1.

2.

Uj topoldgiai ismeretek: Kétdimenzids trivalens sejtrendszerek esetét altalanositottuk
ugy, hogy semmilyen geometriai kényszerrel nem sziikitettik a vizsgalando
rendszerek halmazat. Az altalanos sejtrendszerben egy sejt lehet akar tobbszorosen
0sszefliggd, konkav alakzat is, a hatarolo élek tetszélegesek, az egy csucsban
Osszefutd élek szama is tetszéleges. A trivalens rendszerek halmaza tehat részhalmaza
az altalanos rendszerek halmazanak. Az (j eredmények ebben a témakdrben:

- Sikerult megmutatni, hogy az &ltalanos esetben is pontosan érvényes az Euler-
és a Weaire-torvény, valamint jo kodzelitést ad az Aboav-torveny is.

- Megmutattuk, hogy az Aboav-paraméternek (topologiai invarians) hatarozott
tartalmi jelentése van: a sejtrendszerben dominalo kollektiv sejtkapcsolodasok
tipusat és mennyiségét mutatja meg.

- Meghataroztuk a jellemzé topologiai invariansok (atlagos koordinacios szam,
méasodik momentum, Aboav-paraméter) szélséértékeit trivalens és altalanos
esetre is.

A témaban sziletett publikaciok (szogletes zardjelben a sorszamot jeldljuk a

publikécids listankbol):

- 2 nemzetkdzi folydiratcikk [1], [10]

-1 nemzetkozi konferencia eléadas: 1™ International Conference on
Experiments/Process/System Modelling/Simulation/Optimization,
Athens, 2005, [6]

- 1 hazai konferencia eléadas: MTA AMB XVIII. Kutatasi és Fejlesztési
Tanéacskozas, Godolls, 2004, [5].

Konkrét anyagok vizsgalatai:

a. Szén nanostrukturak: A szén nanostrukturak (fullerének, grafén, nanocsdvek) atomos

szerkezetei tulajdonképpen haromdimenzios felliletekre kifeszitett trivalens
poligonhalozatok. A haldzatok kiépulésének szigoru topoldgiai szabalyai vannak. Jelen
projekt eredményeinek kidolgozasanal (j topoldgiai szabalyok észrevételezésébol
indultunk ki. Az Uj eredmények:

- Altalanos modszert mutattunk tetszéleges szamu, tipusu (cikk-cakk, karosszék)
és méretii nanocs6bdél allo csatalakozasok modelljeinek szerkesztésére. A
rendszert Ugy épitettiik fel, hogy a csatlakozasokban barmelyik nanocsé helyére
beépithet6 az ellentétes tipusu (vezeto vagy félvezets) parja. Szamitasokkal
igazoltuk az 0j struktdrak stabilitasat.

- Megmutattuk, hogy barmilyen szén nanostruktirahoz csatlakoztathatok
tetszéleges tipust nanocsovek.

- Topoldgiai transzformaciok (Stone-Wales kemiai kotescserék) alkalmazasaval
példat mutattunk a nanocsdvek egyfajta dinamikus viselkedésére.

Azért lehetnek jelentések az eredmények, mert ismeretes, hogy a kiildnb6z6 tipusu
nanocsovek elektromosan masképpen viselkednek (vezetok illetve félvezetok).
Ellentétes tipusu csdvekbdl allé konyokszera csatlakozason mar mertek diddaszeri
viselkedést, az Y-elagazason pedig tranzisztorhoz hasonl6 karakterisztikat. A nanocsé



csatlakozasok rendszere a legujabb generacios félvezet6 eszkdzok alapja lehet,
amennyiben sikerl a kisérleti hatteret is kiépiteni ehhez a tertlethez.

A témaban szlletett publikaciok:

- 2 nemzetkozi folydiratcikk [2], [12],

- 1 nemzetkdzi folydiratcikk, amely a kdvetkezé konferencian bemutatott
eléadasunk anyagabol készult: 15" European Conference on Diamond,
Diamond-Like Materials, Carbon Nanotubes, Riva Del Garda, 2004, [3],

- 1 nemzetkozi folydiratcikk, amely a kovetkezé konferencian bemutatott
eléadasunk anyagabol keszult: V. Orszagos Anyagtudomanyi Konferencia,
Balatonfured, 2005. [11],

- 1 nemzetkdzi konferencia eléadas meghivott el6adoként: European
partnering days of science and industry, Industrylink 2004, Poznan, 2004, [4],

- 1 nemzetkdzi konferencia absztrakt: European Congress on Advanced
Materials and Processes, Prague, 2005, [9],

- 1 hazai konferencia eléadas: MTA Agrar-Muszaki Bizottsag XIX. Kutatasi és
Fejlesztési Tanacskozas, Godolls, 2005, [7].

A cikkeknek maris 0 hivatkozasai vannak, és ebben a téméaban a témavezetot

felkérték opponensi munkara az amerikai Journal of Nanoscience and Technology

folydirathoz.

b. Fémiveg otvozetek kétalkotos esetére szamitdgépes programot készitettlink a
szakitdszilardsag elméleti Gton torténé becslésére. Az algoritmus dinamikus topolégiai
folyamat szimulacidjara épul.

A téméban szlletett publikaciok:
- 1 nemzetkézi folyoiratcikk, amely a kovetkezé konferencian bemutatott
eldadasunk anyagabol készult: 1™ International Meeting on Applied Physics,
Badajoz, 2003, [8]

c. Keramiak nanoszemcsés szerkezetének kialakitasa céljabol részt vallaltunk egy Uj
kutatasi projektben, a Bay Zoltan Anyagtudomanyi Intézetben, Dr. Csanady Andrasné
vezetése alatt. Ezen az (j terlileten egyelére a kezdeti lépések torténtek meg. Az elsé
mechanikai 6rlési kisérleti eredmények sikeresek: a nanoszemcsés szerkezet
kialakithatdsagat sikerult bizonyitani. Célok: optimalis 6rlési paraméterek
meghatarozasa energetikai szempontok szerint, szilard fazisu reakciok
végbemenetelének kimutatasa a szerkezetben. Publikaciék megjelenése a kdzeljovoben
varhato.



