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1. Bevezetés

Napjaink tudoméanyos és ipari fejlesztéseinek jelentos részéhez sziikségessé valt a
nanoskaldn zajlé természeti folyamatok megismerése. Jelentds ipari elorelépést hoz,
ha ismerjiik a nagyon kis mennyiségli anyagok tulajdonsagait és viselkedését. Példaul
a processzorgyartas technologidjaban, amely gyakorlatilag egy helyoptimizacios fel-
adat, jelentos versenyszempont a minél kisebb fizikai méretekkel rendelkezé alkatrészek
eloallitasa.

Az anyagtudomany mar hosszi ideje foglalkozik nanoméretii rendszerek
értelmezésével, vizsgalataval. Ezen strukturdk vizsgalatara elméleti és kisérleti tu-
domanyos agazatok épiiltek fel. Kézenfekvo lehetne vizsgalodasunkat a tombi anyag
atomi kolcsonhatasaival kezdeni, majd azon ismereteink alapjan altalanositani, viszont
hamar kideril, hogy ezen a méretskalan a kiilonbozé anyagokbdl képz6do nem tombi,
azaz véges nanostrukturak tulajdonsagai nem csak anyag- és Osszetétel-, de erdsen
méretfiiggoek is.

Természetesen mint minden tudomanyos vagy ipari agazatban, nem elegendo csak
elméleteket felallitani, vagy csak kisérleteket végezni. A valds elorehaladast min-
dig az jelenti, ha egy kisérleti eredményt széleskortien elfogadott elméleti alapok-
kal tudunk igazolni, vagy egy elismert elmélethez konkrét kisérleti bizonyitékot tu-
dunk biztositani. Viszont sem idobeli, sem anyagi eréforrasok nem allnak végtelentil
rendelkezésre. Tobbek kozott ezért is alakult ki a szamitastechnika fejlesztésével
parhuzamosan a szamitogépes szimulacié mint eljaras, amely lehetové teszi szamunkra,
hogy elméleti modellekbdl tobbnyire numerikus médszerekkel, valés eredményeket tud-
junk eloallitani, amelyek kozvetleniil osszehasonlithatéak a kisérleti eredményekkel.
fgy kihasznalva az elméletek, az ellendrzésiikre szolgald szimulaciok és a kisérletek
harmasat, sokkal magabiztosabban allithatjuk, hogy egy, a megértésiink hataraig ki-
terjedé modellt készitettiink.

A Debreceni Egyetem Szilardtest Fizikai Tanszékén Erdélyi Zoltan vezetésével
miikodo kutatocsoport nanoszerkezetek szamitégépes modellezésével is foglalkozik. En-
nek a csoportnak a munkdjaba kapcsolodtam be én is. A 2. fejezetben ismertetem
a tanszéken folyd kutatas kisérleti, elméleti és szimuldcids torténelmét. A 3. feje-
zetben mutatom be eredményeimet. A 3.1. alfejezetben az elméleti modellben tett
fejlesztéseket ismertetem, a 3.2. alfejezetben pedig attekintem a szamitogépes model-
lezéshez fejlesztett programomat. A 4. fejezetben Osszegzem az eredményeimet, és

elérevetitem a jovébeni fejlesztési lehetOségeket.



2. Kutatasi el6zmények

2.1. Kisérleti tapasztalatok

Az egy- és kétfazisi, kétkomponensii nanorészecskék vizsgalatat indokolja, hogy az
alkalmazédsok szempontjabdl fontos felhasznélasi kortilmények kozott kedvezobb katali-
tikus, optikai, kémiai, plazmonikus, vagy bioldgiai tulajdonsagokkal rendelkeznek, mint
egykomponensti megfelel6ik.[1, 2, 3, 4, 5, 6, 7] A kutatést a tanszéken jelentds részben
a [8] cikkben publikélasra kertilt kisérleti eredmények inspiraltdk. A munkdaban a cikk
szerzOi azt tapasztaltak, hogy még egy olyan erdsen fazisszeparalédo rendszer esetében,
mint az Ag-Cu, sem mindig megy végbe a fazisszeparacié, amikor kétkomponensii na-
norészecskéket allitanak elé beldliik.

A méréshez amorf szén hordozora mangetronos porlasztassal egyidejiileg eziistot és
rezet porlasztottak, majd a keletkez6 nanorészecskék szerkezetét vizsgaltdk meg nagy
felbontdsi transzmisszids elektronmikroszkép (HR-TEM) alatt. Az adatok elemzése
soran fedezték fel hogy bar a réz és az eziist makroméretii tombi anyag esetén erdsen
fazisszeparal6dé rendszert alkotnak, a kisérletben keletkez6 nanorészecskék kellden kis
méret esetén, illetve kell6en nagy eziistkoncentracio jelenlétében, egyfazisi 6tvozetként

maradtak meg.
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1. dbra Kisérleti tapasztalatok osszefoglaldsa az [8] forrds alapjan. Egy bizonyos méret
alatt, illetve egy bizonyos eziisttartalom felett egyfdzisi nanorészecskék keletkeztek a
kisérletekben.



2.2. Sztochasztikus kinetikus atlagtér modell
Kinetikus atlagtér modell

A jelenség elméleti vizsgalatat a Debreceni Egyetemen tobbek kozott Prof. Erdélyi
Zoltan, Dr. Toméan Janos, Dr. Gajdics Bence és Dr. Andriy Taranovskyy végezték,
az altaluk megalapozott munkara épiil a dolgozatom. A mérési tapasztalatok ma-
gyarazatahoz atomisztikus elméletet és szimulaciés kédbazist kezdtek fejleszteni. A
modell alapjat George Martin kinetikus atlagtér elmélete adta [9]. Az aldbbiakban az
altala felallitott, egydimenzios modell ismertetésén keresztiil az altalam végzett munka
megértését segito alapismereteket szeretnék atadni a dolgozat olvasdjanak.

Az egydimenziés modell a haromdimenziés anyagot parhuzamos kristalysikokra
bontva vizsgalja. A mintan beliili diffiziot az ezen sikokon levé atomok kozotti di-
rekt kicserélodések mechanizmusaval értelmezi, figyelembe véve, hogy a rendszerben
csak akkor torténik valtozas, ha kétkomponensti anyag esetén a két kicserélédo atom
kilonbozik. Ezen felil megkotés, hogy a kicserélédések soran a kristalyszerkezet nem
valtozik.

Erdemes megemliteni, hogy kétkomponensii rendszerben elég csak az egyik kompo-
nens atomtortjét nyomon kovetniink. Mivel tobbkomponensii rendszerek esetén fennall,
hogy ¢ + ¢ + ¢34+ ... + ¢, = 1, azaz ha n komponens van a rendszerben, akkor az
egyes komponensek atomtortjeinek osszege 1, az atomtort definicigjabdl kovetkezden.
Kétkomponensii rendszernél ez azt jelenti, hogy ha ismerjiik az A anyag atomtortjét
ca, akkor ebbdl a B anyag atomtortje trivialisan meghatarozhaté a kovetkezd modon:
cg = (1 —c4). Ebbdl kifolyolag az atomtorteknél a tovabbiakban a komponens indexét
elhagyjuk, és az A anyag atomtortjét fogjuk c-vel jelolni.

Vizsgéljunk harom egymas melletti, ¢ — 1, ¢ és ¢ + 1 indexti sikot. A sikokon az A
komponens atomtortjeit ¢; 1, ¢; és ¢;4q jeloli. A 2. dbran a pozitiv elgjelil netté aramok
iranya az index novekedésének irdanyaba mutat, amely az x tengely iranyanak felel meg.
fgy a J;_1, tag jeloli az ¢ — 1 sikrdl idéegység alatt az ¢ sikra beérkezd, netté A atomi
aramot, mig a J; ;41 tag irja le az ¢ sikrol kifelé, az ¢ 4 1 sikra dramlé A atomok netto6
aramat. Tehat az i sik atomtortjének idobeli valtozasa el6all mint a sikba az el6z6
sikbdl befolyd, A atomtortjét noveld, valamint a sikbdl a kovetkezo sikba kifolyd, A

atomtortjét csokkento aramok osszegeként.

dCi
— = J 14— Jys 2.1
B P (21)
Az atomi aramok kiszamitasahoz sziikségiink van az idOegység alatt bekovetkezo
ugrasok szamara. Ezt I'-val jeloljiik. Ennek megvalasztasara George Martin taldlt

is megfelel6 médot 1gy, hogy helyes I'-val a modell determinisztikus, tehat mindig
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2. abra A kép az atomi sikok és koztiik levé atomi aramokat szemlélteti. Az abrat a
szerzé engedélyével haszndltam fel [10].

szigoruan termodinamikai egyensuly allapotaba jut be a rendszer.

Az egyenstlyi allapotok megkeresésére ebben a modellben lehetdségilink van termo-
dinamikai megfontolasokkal, amely a végallapotot direkt médon adja meg nekiink, vagy
egy kinetikus modszerrel, ami iterativan a rendszerben lezajlé folyamatokat l1épésrol
lépésre feltérképezi, és csak végso allapotaban jut el a termodinamikai egyensulyba.
Szamunkra a kinetikus egyenletek megoldasa relevans most, hiszen a szimuldcionk
soran kivancsiak vagyunk a koztes allapotokra is, tehat arra, hogy milyen tton jut
el a rendszer a végso allapotaba. Ellenkezd esetben elegendd lenne minimalizalni a
Gibbs-féle szabadenergia fiiggvényt.

Ha ismerjiik az ugrasi frekvenciat, az aramok felirhaték. Ahhoz hogy effektiv aram
legyen, sziikséges, hogy két szomszédos racshelyen A és B atomok legyenek, amelyek
helyet cserélhetnek. Annak valdszintisége, hogy az ¢ — 1 sik egy rdcshelyén A atomot
talalunk, nem mas mint a sikhoz tartozé c;_; atomtort. Ez az atomtort definiciéjabol
is lathaté ¢;_; = Nfil/Ni_l, ahol N;ﬂl az i — 1 sikon az A atomok szama, mig N;,_; a
sikon talalhaté Osszes atom szama. A B atom megtaldlasi valészintisége a szomszédos
racshelyen, ami a szomszédos 7 sikon taldlhatd, a kordbbiakban emlitett Osszefliggést és
a most leirtakat kihasznédlva: 1—¢;. Ezt a két valdszintiséget a modellben fiiggetlennek
tekintjiikk egymastol. Ahhoz, hogy egy aram tagot fel tudjunk irni, sziikség van annak
figyelembevételére, hogy nem csak a diffizié irdnyaba torténhet az A atomok cseréje
egy I';_1; frekvencidval, hanem lehetséges, hogy az A atom visszafele ugrik az ¢ sikrdl
az ¢ — l-re. Ennek a frekvencidjat jeloljik el I'; ;_;-gyel.

Még egy jelentOs dolgot figyelembe kell venniink, méghozza azt, hogy nem csak egy
szomszédos atom van jelen a szomszédos sikokon. Egy atomnak tobb atomi szomszédja

van a kovetkez6 vagy az el6zo sikon. Ezt a vertikalis koordinacios szammal Z, szoktuk



jellemezni. Ez a szam a minta kristalyszerkezetétol és orientacidjatél fiigg. Mindezt

figyelembe véve az aramot a kovetkezoképpen irhatjuk fel:
Jzel,i = Zy [Ci71<1 - Ci)Fifl,i - Ci(l - Cifl)ri,ifl] . (2-2)

Ugyanezen logika alapjan a J; ;41 is felirhat6. George Martin munkdja alapjan a I
faktorok megvalasztdsanak olyannak kell lennie, hogy a termodinamikai egyensily

allapotaban az ered6 atomi fluxusok 0-k kell, hogy legyenek:
Ji—l,i =0 Vi—re. (23)

Ha kihaszndljuk, hogy egyensilyban nincsenek eredé atomi dramok, akkor a (2.2)

egyenletbol az alabbi eredményre jutunk:

ci(l—ci1)  Tiiyy
cioi(l—¢)  Tiiq

(2.4)

Ezt a kapott az Osszefiiggést nevezziik a részletes egyensily feltételének, vagy részletes
egyensulynak. A termodinamikai egyensuly akkor all be, ha a rendszer szabadenergidja

minimalis. A Gibbs-féle szabadenergia fliggvény
F=U-TS, (2.5)

ahol az F a szabadenergia, U a belsoenergia, T az abszolit homérséklet, S pedig a rend-
szer konfiguraciés entropiaja. ElOszeretettel hasznédljuk ezen mennyiségek egy atomra
juté hanyadat. Ehhez végig kell osztanunk minden tagot a (2.5)-0s egyenletben a
rendszer atomjainak szaméval.

f=u—"Ts (2.6)

Itt a kisbetiikkel jelolt mennyiségek a (2.5)-0s egyenletben szerepld nagybetiis megfe-
lel6ik egy atomra jutd valtozatai.

Az atlagtér kozelitésben leirtakat hasznalva kiszamolhatjuk a rendszer teljes sza-
badenergiajat, mivel a sikokra a kotési energidkbdl tudunk belséenergiat szamolni, ha

ezeket felosszegezziik az Osszes sikon, megkapjuk a rendszer belsGenergiajat:

1 N
=on Z [CIEA (1— Cz)EZB , (2.7)

ahol N a stkok szdma, Ef', EP az i stkon az A és B atomok kotési energigja. Hasonld



modon az entrépiat is meghatarozhatjuk a rendszerben:

1 N

s = _kBN Z [cilne;+ (1 —¢)In(1 —¢)], (2.8)

=1

ahol kg a Boltzmann alland6. Ahhoz, hogy tovabb tudjunk haladni, sziikség van az egy
atomra juto kotési energidkra. El6szor vizsgdljuk meg az A atomra jutd teljes kotési
energiat. Ha az ¢ sitkon van egy A atomunk, akkor annak az ¢ — 1 és ¢ + 1 sikon van
egyenként Z, szamu szomszédja. A sajat sikjdban pedig van Z; (laterdlis koordinaciés
szém) szamu szomszédja. Amennyiben az A atomnak a szomszédja egy masik A atom,
akkor V44 parkolcsonhatasi energia kvantalja a koztiik levé kolesonhatést. Amennyi-
ben B atommal szomszédos, a parkolcsonhatasi energia értéke Vup lesz. Az atomok
megtalalasi valoszintiségét a sikokon mar ismerjiik. Ha mindezt figyelembe vessziik, az

alabbi egyenletre jutunk:

EiA = ZyCi—1Vaa+ Zy(1 — ¢;1)Vap+
+ Zic;Vaa + Zl<l — Ci)VAB—F (2-9)
+ Zyciz1Vaa + Zy(1 — ¢ip1)Vas .

Kiemelhetjiik a koordinacios szamokat, és az alabbi alakot kapjuk:

EZA =Z, [(Ci—l + Ci+1>VAA + (2 — Ci—1 — Ci+1)VAB} +

(2.10)
+ Zl [CiVAA + (1 - Ci)VAB] s
amihez hasonlé moédon a B atom kotési energiaja is felirhato:
EF = Z'u [(Cz‘_l + Ci+1>VAB + (2 — Ci—1 — Ci+1)VBB] + (2 11)

+ Z [¢iVap + (1 — ;) Vass] -

Ezek alapjan levonhatjuk a kovetkeztetést, hogy az f szabadenergia fiiggvény az

Osszetételeknek biztosan fliggvénye

f=flerssen). (2.12)

Mivel a rendszer akkor van egyensulyban, ha a szabadenergia fiiggvénynek szélséértéke
van, ezért meg kell keresniink f széls6értékét, viszont nem feledkezhetiink meg a

feltételrol, hogy a rendszerben érvényesiil az anyagmegmaradds, tehat

N
> ¢ =éllands. (2.13)

i=1



A széls6értékek helyét a fiiggvény elsé derivaltjanak 0 értékeinél talaljuk. Jelen esetben
szélséérték hely ott van, ahol a fliggvény minden valtozdja szerinti parcialis derivaltja
0, azaz

of _of _ _of _

dei dey T dey

Eredményiil egy N — 2 egyenletbdl allé egyenletrendszert kapunk, amelyet meg kell

0. (2.14)

oldanunk. Az egyenletben a sikok szaman fut6 index 2-t6l fut N — 1-ig, mivel (i —1) és
(i + 1) indexek szerepelnek a kifejezésben, és ha az index elérhetné az 1-et, vagy N-et,

a szomszédos sikok indexei kimutatnanak a rendszerbol.

of
ac; [ Zeit Zulewns + e+ 20)] + KT 7= = 7 (2.15)

(i=2,..,N—1)

C;

A kifejezésben szereplé Z koordinaciés szam
Z=2Z,+ 27 (2.16)

maédon all el6, mig maga az egész kifejezés megfelel a fi; kicserélodési kémiai poten-

cidlnak. A V a regularis szilard oldat paraméter

Vaa + Vpp

V =Vap — 5

(2.17)

Ha a szabadenergia minimélis, akkor a kicserélodési kémiai potencialok egyenléek
egymassal, 1ldsd a (2.14) egyenletet. Azaz ha ez a feltétel minden f;-re fenndll, ak-

kor felirhatjuk, hogy

Hi = [lit1
-2V [ZCi + Zy(Cig1 + cim1 + 202')} + kT In . G _
Cit+1

(2.18)

= -2V |:ZC/L'+1 + Zv<ci+2 + ¢+ 202'+1)} + kT In c .
— Cit1

Amennyiben a (2.4)-es és a (2.18)-as egyenletek megoldésai egybeesnek, akkor a kineti-
kus egyenletek tényleg termodinamikai egyenstulyba vezetnek, és jol valasztottuk meg a
I' alakjat. Mivel termikusan aktivalt folyamatrél van szo, a I'; ;11 alakja Arrhenius-féle

hémérsékletfiiggést mutat:

Ei;
[it1 =vexp <_k—;l) . (2.19)
B

A kifejezésben a v a Debye frekvencidval aranyos prébalkozasi frekvencia, E; ;1 pedig

az aktivacios energia. Azzal a feltételezéssel éliink, hogy az atomok potencialvolgyek-



ben vannak, és a volgyek mélysége aranyos az atom kotési energidjaval. Tovabbd az A
és B atomnak is el kell érnie az Fy nyeregponti energiat a sikeres kicserélodéshez. Ezt

szemlélteti a 3. abra.

3. dbra A kotési energidk és a nyeregponti energia szemléltetése. Az dbra forrasa: [10],
a szerzo engedélyével.

A fentiek alapjan az aktivacids energia:
Eiin = 2E° — EZA - Eﬁ—l =

= 2E° — [Zy(¢i + cisa) + Zyviga] (Vas — Vap)+ (2:20)

+ [Zv(ciﬂ + Cip1 + Zlci] (Vap — Vaa) — Z(Vas + Vi)

Az elméleti alapokat George Martin helyezte le. A Debreceni Egyetem Szildrdtest
Fizikai Tanszékének munkatarsai ezt a gondolatmenetet vették fel, és els6 lépésben a
formulak alakjat irtak at, hogy kisérletileg konnyebben meghatarozhaté paraméterekkel
folytathassédk a kutatast.

Ezt a regularis szildrdoldat paraméter (2.17) definicidjanak felhasznalasaval érték
el. kovessiik most ezt a gondolatmenetet is végig, és fejezziik ki a (2.20) egyenletben

megtalalhato Vap — Vaa tagot

Vaa —Vj
VAB—VAA:V—%. (2.21)
[letve ezzel analég médon Vap — V-t is kifejezhetjiik a kovetkezd alakban:
Vaa —V;
Vag — Vap =V + =258 (2.22)

2

Mivel minden egyenletben megjelenik ezzel az atirassal a fenti kifejezések masodik

tagja, igy bevezetiink ra egy 1j jelolést:

Vaa — ViB
—

M

(2.23)



Most mar két paraméterrel, a V szilardoldat paraméterrel, illetve az tjonnan be-
vezetett M-mel le tudjuk irni a rendszeriinket, ha kihasznaljuk a (2.23)-as definiciét
a (2.21) és a (2.22)-es egyenletekben:

Vap = Vaa =V - M

(2.24)
Vap—Vep=V +M

A megjelen6 két paraméterbol a szilardoldat paraméter a rendszer kémiai tulaj-
donségaitol fiigg, mig az M paraméter értelmezéséhez picit tovabb kell folytatnunk a

vizsgalddast. Némi algebra utan bevezethetiink két j paramétert:

Q; = [ZU(C»L‘—1 +ci+cip1+ cive) + Zi(c + Ci+1>] M,

(2.25)
€ = [Zv(ci—l + Ciy1 — € — Ciza) + Zi(c; — Cz‘+1)] V.

Ezek a mennyiségek négy sik koncentracidfiiggését tartalmazzék, a kicserélodésben
résztvevo sikokét (c;, ¢ip1), és azok egy-egy tovabbi szomszédos sikjaét (¢;_1, ¢;y2). Most
irjuk fel a bevezetett mennyiségekkel az aktivacios energiat ugy, hogy kiemeljik egy
E° = 2E° — Z(Vap + Vpp) tagba a osszetételfiiggetlen tagokat:

Ei,l'+1 = EO —o; + € 3 (226)
illetve a visszafele ugras aktivacios energiaja is felirhato:
Ei+1,i = EO —Q; — €. (227)

frjuk at ezek alapjan az ugrasi frekvenciat:

EAO—ai—i—ei EO Q; — €
[oq = =" 7| = —_ 2.2
i1 = VXP ( kT ) vexp ( kT | P < kT ) ’ (2.28)

N J/
-~

o

és ezzel analég moédon

oyt €
Fi+1,i = FO exXp ( T ) . (229)
B

Ezeket az eredményeket felhaszndlva a részletes egyensiily feltételénél (a (2.4)-es
egyenlet), beldthatd, hogy ez a I'-valasztds megfelel6 ahhoz, hogy termodinamikai
egyensulyba jusson a rendszer. A bevezetett valtozok fizikai jelentését a homogén

rendszer hatdresetébdl (¢; = ¢ Vi-re) nyerjiik, ekkor

a; = (4Z,c+2Z;c)M = 2Z Me, (2.30)



illetve €¢; = 0. Felirva a I'-t

I'(c) = Ty exp (2]59 ]‘Tf c) (2.31)

felismerhetjiik az exponencidlisan Osszetételfiiggd diffizios egytitthatéra ismert
Osszefliggés D = Dy exp(me) alakjat. Az analégiabdl lathatjuk, hogy m = % Ha
bevezetjiik az

m' =mlge (2.32)
mennyiséget, akkor az m és m’ kapcsolatara az aldbbi kifejezést kapjuk:

o 27 M
kT

lge. (2.33)

Ez a paraméter mar becsiilhetd kisérletileg, a diffizios egyiitthato Osszetételfiiggésén
at, mivel m’ jelentése, hogy az A és a B anyagban hany nagysagrend kiilonbség
van a diffuziés egyilitthatok kozott. Tehat az «; az egyensilyi diffizids egytitthato
osszetételfiiggését reprezentdlja, az €; pedig a rendszer kémiai viselkedését irja le, vagy-
is azt, hogy a komponensek rekciéba lépnek-e egymassal, vagy épp fazisszeparalodnak.

Ezek a kinetikus atlagtér modell alapjai.

Sztochasztikussag bevezetése

Mivel sok valés, természetben, laborban lejatszodé folyamat nem determinisztikus,
igy az Oket leir6 modellnek is tartalmaznia kell valamiféle sztochaszticitast. A Martin
altal készitett modell még a 3D-re valé altaldnositdsa [11] utdn is képtelen a nukledcids
folyamatok leirdasara, modellezésére. FEzt a hidanyossagot az alabbiakban bemutatott
zaj bevezetésével kiiszobolték ki a kutatok.

Az egyetemi kutatocsoport, és az Andriy Gusak vezetésével veliik egyiittmiikodo
ukran munkatarsak a modellbe a sztochaszticitast Langevin-féle fehér zajként imple-
mentéaltak.[12] A fent ismertetett modellhez hasonléan a megtaldldsi valdszintiségeken
at kovetjik nyomon az atomok mozgédsat a szimulalt anyagban. Azonban az anyagot
nem atomsikok csoportjara egyszeriisitjiik, hanem egy tokéletes 3D kristalyracsként
szemléljik. Ennek megfelelGen a ¢; betoltési valosziniiség a tovabbiakban egy racshelyre
vonatkozik, nem egy racssikra. Ekkor egy ¢ racshelyen a ¢; 0sszetétel idébeli valtozasara
egy nemlinedaris sztochasztikus egyenletet kell majd megoldanunk, ami kielégiti az

anyagmegmaradas feltételét:
z

de;
d—ct = [ij— Jii] - (2.34)

J=1
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Az egyenletben a J;; és J;; tagok az i atomhely és j szomszédja kozotti A atom

megtaldlasi valdszinliségének aramat takarjak i-bdl j-be és visszafelé:
L
JiJ - Jl]gF + (SJiJ{lng y (235)

J;i pedig hasonléan néz ki, felcserélt indexekkel. Itt J% F a kinetikus atlagtér modellbdl

eredo determinisztikus aramjarulék
I = ci(1 —¢;)THF, (2.36)
Hasonléan a fluktuaciok jaruléka:
0T = ¢i(1— ¢;)615™ (2.37)
ahol 5Z-L7 " a dinamikus Langevin zaj, A, amplitidéji fehér zaj, aminek explicit alakja:

Lang _ An
0; ﬁﬁ . (2.38)

Mivel Gauss-féle zajrol van szé a 6 egy 0 varhatéértéki, 1 szérasnégyzetii, egyenletes
eloszlasi véletlen szam. A modell ilyen médon képes volt kikiiszobolni az eredeti
Martin-féle modell egy hianyossagat, névlegesen a mar emlitett nukledciés folyamatok
leirasara valo képtelenségét.

Erdemes megemliteni, hogy a modell az A,, amplitidé 0-ra allitasaval determiniszti-
kussa valik. Tovabba azzal, hogy az ugrasi frekvencidn at a fluxusban van a zaj elrejtve,
és nem a koncentracidéban, igy a szamolasok soran nem jelennek meg szingularitasok a
koncentraciovaltozasban.

Az atlagtér modellbdl jovo ugrasi frekvencia:

(2.39)

kgT

o (BB E0)
1,7 :

A megjelend EX (X = A, B, s = i, j) energidk az adott s racshelyen az adott X kompo-

nensre annak 6sszes Z szamu szomszédjaval vett kolecsonhatési energidjanak az osszege:

ClVAX —|— 1 — Cl)VXB:| . (240)

”MN

Felhasznalva a (2.17)-es, és a (2.23)-as egyenletekben ismertetett V' és M kifejezéseket
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a F%F ugrasi frekvencia az alabbi formara alakithato:

MF __ 2]

A kifejezésben megjelend I'y itt is egy Osszetételfiiggetlen tagot takar

(2.42)

o — ( E0+Z(VAB+VBB)>
o=Vvexp | — )

kT

mig az E; ; tag az Osszetételfiiggést hordozza magdaban, és effektiv kicserélédési ener-

gianak nevezziik:

Z Z
Eyj=M=V)Y a+(M+V) > a. (2.43)
=1, =1,
V(i) 1ev(j)

A szummadk az egyenletben az i és j racshelyek szomszédain (V(i) és V(j)) futnak végig.
Ha Ossze akarjuk kotni a (2.39)-es egyenletben taldlhaté atomisztikus paramétereket
a Bragg-Williams atlagtér kozelitésbol kapott szabadenergiaval, akkor elészor egy
racshely belséenergidjat kell meghataroznunk, amit megkapunk az aldbbi moédon, a

szomszédokkal vald kolesonhatasi energiakbol:
1
ui =3 <ciE;“ F(1- cz-)EZB> . (2.44)

Az % faktor a szomszédok kétszeri szamolasat korrigélja. Kihasznalva a (2.40)-es egyen-

letet, illetve a V' és M paramétereket az atlagos belsGenergidk felirhatdk:
1

A képletben megjelen¢ faktorok az alabbiak:

V V
fA:Zﬁv fB:Zﬁa
2 2
1 Z (2.46)
Vo =2V, a:glg;c,.

A ¢ a racshely kozvetlen kornyezetében talalhaté A atomok atlagos lokalis kon-
centraciéja. Mivel homogén, kétkomponensi szilardoldatban a racshelyen az A
atom megtalaldsi valoszintisége, a kornyezetének lokdlis A atom atlagos megtalalasi

valésZintisége, és az 6tvozetben taldlhaté A anyag koncentraciéja ugyanaz (¢; = ¢ = ¢),
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igy homogén oldatra a (2.45)-0s kifejezés leegyszeriisodik:
w =u(c) = fac+ fe(l—c)+c(1—c)Vp. (2.47)
Az entropiastriség pedig:
s(c) =kp [clnc+ (1 —¢)In(1 —¢)] . (2.48)
Ezek alapjan a regularis szilardoldat modellben az egy atomra juté szabadenergia:

fule) = ufc) = Ts(c),

(2.49)
fole) = fac+ fe(1 —c) + (1 = c)Vo + kpT [clnc+ (1 —¢)In(1 — ¢)] .

Mint lathato, az els6 két tag a tiszta A és tiszta B komponensek jaruléka, igy az

atlagtér Bragg-Williams szabadenergia a fennmarado tagokkal lesz egyenlo:
Afo=rc(l—c)Vo+kpgT [clnc+ (1 —c)In(l —¢)] . (2.50)

Mivel a A fy kifejezés szimmetrikus, igy a csak a minimumaihoz tartozo, szimmetrikus
oldékonysagokkal értelmezheté a termodinamikai egyensily &allapota. Ez az eredeti
SKMF modellnek egy hatart szabott, csak szimmetrikus oldékonysagi anyagpéarok szi-
muldciéjara volt alkalmas. Tovabbi korlatja az eredeti SKMF kdédbazisnak, hogy a
szimulacié minden iranyban periodikus hatarfeliilettel modellezett tombi anyagot ato-
mi szinten, de véges méretli objektumok szimulaldsara nem volt képes. A tovabbi

alfejezetekben bemutatott fejlesztések ezen hidnyossdgok kikiiszobolésére iranyultak.

2.3. SKMF modell kiterjesztése aszimmetrikus oldékonysagu
anyagparokra

[13] Az SKMF modell a reguldris szilardoldat modell feltételezéseivel él, amiket

felhasznalva a 2.2-es alfejezet végére belattuk, hogy azok az elméletnek és a szi-

muldciénak hatart szabtak, és csak szimmetrikus oldékonysagu anyagparokra volt

mitkodéképes. A korldtot a kutaték dgy sziintették meg, hogy a (2.45)-6s egyenlet-

ben latott osszefiiggésben a Vj kélcsonhatasi energiaba bevezették az osszetételfliggést.

fgy az 1j Osszetételfiiggd kolesonhatasi energia paraméter alakja:

A kifejezésben a Vj megfelel a (2.46)-ban ismertetett osszetételfiiggetlen paraméternek,

mig az Osszetételfiiggd masodik tagban az osszetételfiiggés linedrisan jelenik meg, és c;;
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definicidja az aldbbi:

o= & + lezl a+c¢+ Zf:l n (2.52)
Y 2(Z+1) ' '

Az Osszetételfiiggést ilyen modon figyelembe véve, az SKMF kodbazis mar
hasznalhatéva valt aszimmetrikus oldékonysdgi anyagparokra is. Erdemes meg-
emliteni, hogy a fent lathato linearis Osszetételfliggést a kutatok azért valasztottak,
mert példdul a fézisdiagram szamitdsokban (CALPHAD) elGszeretettel haszndlt
Redlich-Kister polinommal ekvivalens, ha annak csak az els6 rendi tagjat veszik fi-

gyelembe.
V(e)=> Vi(2c—1)" (2.53)
v=0

A fejlesztett SKMF modell segitségével mar sikeresen vizsgalhatok a kétkomponensti,

aszimmetrikus oldékonysagu rendszerek.

2.4. 3DO-SKMF

[14] Az eddig bemutatott SKMF kddok csak témbi anyag minden irdnyba periodikus
hatarfeltételekkel torténd atomisztikus szimulaciéjara voltak alkalmasak. A modellfej-
lesztés kovetkezo 1épéseként haromdimenzios objektumok sztochasztikus kinetikus mo-
dellezésére alkalmas keretrendszert (3 dimensional object stochastic kinetic modelling
framework, 3DO-SKMF) fejlesztettek. A fejlesztett szimuldcié haromdimenzids, véges,
vagy tetszolegesen periodikus objektumokban, példaul nanoszalakban, nanocsévekben,
vagy nanorészecskékben alkalmas a haromdimenziés atomi mozgasok modellezésére. Ez
az els6 SKMF modell, amiben implementalasra keriilt egy szabad feliilet. A modell mar
képes volt szdmolni a feliileti szegregécid, és a feliilet gorbiiletének hatasaval (Gibbs-
Thomson effektus) is, viszont a 2.3-as fejezetben bemutatott Osszetételfiiggés még nem
keriilt benne implementalasra.

A szabad feliilet figyelembevételéhez az SKMFE modell alapjait is sziikséges
ujragondolni. A I' felirdsaban torténik ez meg, méghozza az atlagtér jarulékban, az

effektiv kolcsonhatdsi energian keresztiil

S
I'ME — Ty exp & : (2.54)
J kBT

Az EX egy tj, a feliiletet is figyelembe vevé, X = A, B komponensekre vett

kolesonhatési energia:
Z—B, Z—Bs

E::( = Z ClVAX + Z (1 — CI)VBX s (255)

=1 =1
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ahol a Z a szokdsos koordinacidés szam, mig a By az s racshelyen tartézkodé atom
felvagott kotéseinek szaméat mondja meg. Amennyiben a B, = 0, az atom nem az
objektum felszinén van. A (2.55)-ben ismertetett kolcsonhatdsi energiabdl az effektiv

kicserélodési energiat felirva:

Z—B; Z—B;j
(3 J 1
ES=M-V)Y ag+(M+V) et 5 (B~ B)V+
=1, =1,
V() 1eV(3) (2.56)
1 B; + B;
Ay B (2 B v,

Az els6 harom tag magaban foglalja a komponensek kozti kémiai kolesonhatasok kovet-
keztében bekovetkezo feliileti szegregacidt, mig a negyedik tag a komponensek feliile-
ti energidinak kiilonbségeir6l ad informaciét, tehat ez is a feliileti szegregéciot be-
folyasolja. Az utolsé tag tartalmazza azt a fajta aszimmetriat, amely azért felel, hogy
a felilleten és a tombi anyagban a diffizié sebessége mas. De mint latjuk, csak a
tombi anyagban érvényes kotési energidk szerepelnek a formulaban. Ez a modell, az
ugynevezett felvagott kotés modell, ami bar gyakran hasznélt, sok valds jelenséget nem
tud reprodukalni. Jél lathato, hogy az M paraméter egyszerre befolyasolja a diffuzios
aszimmetriat és a feliileti szegregaciot is. Azonban a réz-eziist rendszerben példdul
elhanyagolhatdan kicsi a difftiziés aszimmetria, de nagyon eros feliileti szegregécié ta-
pasztalhato.

Mivel ismerjiik a tagok fizikai szerepét, annak érdekében, hogy a modell rugalma-
sabb legyen, a (2.56)-os kifejezésen tovabbi dtalakitdsok végezhetOk, ha bevezetiink két
tovabbi paramétert:

g=_24"98 (2.57)

10 Bsurt
amely az A és B komponensek feliileti energidi (04,05) kozti kiilonbséggel ardnyos,
tartalmazza az egységnyi feliileten levé atomhelyek szamét ng és a felszakadt kotések
szamat Bgy¢. Illetve egy tovabbi fenomenologikusan vizsgalhato paramétert is bevezet-
hetiink, €, ami lényegében a feliileti diffiizi6 és a tombi diffizié gyorsasaganak aranyéat

irja le:

1 In Fsurf,surf

€= (2.58)

Bt Thulicbuk
A Thukpux @ tombi atomhely-tombi atomhely kozotti, a Isyrsur pedig két feliileti
racshely kozotti kicserélodési gyakorisag. Ezeket kihasznalva az effektiv kolcsonhatési

energia atirhaté gy, hogy lényegesen rugalmasabb legyen, mint a kozonséges felvagott
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kotés modell:

Z—B; Z—B;j
’ 1
ES=(M=-V) Y a+(M+V) e+ +5(B; = B)V+
oty oy (2.59)
1 B; + B,
— 2(B. - B, g 7
2( J 74>0-+ ( 2

Mindezt implementaltak a 3DO-SKMF szimulaciés kédbazisba, ami lehetové tette a
haromdimenzids objektumok szimuldciéjat, és a szimulaciés eredmények kisérletekkel
vald Osszevetését, ugyanis maguk a feltileti szegregacioval ardnyos o és a feltileti difftizios
sebességgel aranyos € paraméterek is mérhetéek. Ez egy jelentos elorelépést jelentett a

nanoskalaju diffizié atomisztikus atlagtérmodellel vald vizsgalataban.

3. Modellfejlesztés

A kutatécsoport munkdjaba ezen a ponton kapcsolédtam be. Magam is megis-
merkedtem az SKMF modell elméleti alapjaival, a szimulaciés kédbézissal. Mind-
ezek utan a létezo szimulacios kédbol tanultak alapjan egy sajat programot fejlesztet-
tem, amely el6szor a 3DO-SKMF eredményeit volt képes reprodukalni, majd ezen kéd
tovabbfejlesztésével készitettem el a dolgozatom targyat képezo szoftvert is. Az eddigi
modellekre épitve a szimulacid kovetkezo fejlesztési 1épésének azt tiliztiik ki, hogy a
kéd legyen képes hordozé feliilletén novekvoé nanorészecskék modellezésére. Ehhez a
modellbe be kellett vezetni az eddigi egy helyett ketté hatarfeliiletet. Ezek a részecske-
vakuum, és részecske-hordozé hatarfeliiletek. Az 1j szimuldcionak képesnek kell len-
nie a hordozo jelenlétének és a nanorészecske kornyezetének hatasat figyelembe venni.
A szamolésokat tovabb pontosithatjuk, ha a rendszerben levé kolcsonhatéasi energiak
Osszetételfiiggését minden részletitkben figyelembe vessziik. Illetve a nanorészecskék
dinamikus méretbeli novekedése soran lezajlé folyamatokat is szeretnénk modellezni,
nem csak egy feltételezett novekedés utani végallapotbol keressiik a termodinamikai
egyensuilyt. Ezt a szimulacidés kod szamos ponton valé atalakitasaval értem el. Az
1j kéd a szimulacié soran a porlasztasi sebességtol fiiggd szamu idolépésenként, ato-
monként allitja el a nanorészecskét, és a részecske novekedése kozben is szimuldlja a

diffuzids és szegregacios jelenségeket.

3.1. Kétféle hatarfeliillet bevezetése

A kétféle hatarfeliiletet a rendszerben gy értelmeztem, hogy nem csak a két kompo-
nens kozti Vaa, Vap és Vpp kotések 1éteznek a rendszerben. Jeldlje Vxg, (X € {A, B})

az adott komponensii atom kornyezettel (environment) kialakitott kotési energiajat.
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Jeloljiink tovabba a hordozéval (substrate) kialakitott kotések energidjat: Vyg, (X €
{4, B}).

Sziikséges lesz nyilvantartani, hogy egy adott racshelynek milyen tipusi szom-
szédjabdl hany darab van. Vezessiink be 1j koordinacids szamokat, jelolje p; a vizsgélt
rendszeren beliili (particle) szomszédok, s; a hordozéhoz tartozé (substrate) szom-
szédok és e; a kornyezethez tartozé (environment) szomszédok szdmat. Tovébbra is
igaz, hogy egy adott kristalyszerkezettel rendelkez6 minta esetén Z kozvetlen szom-
szédja van egy racshelynek. Az ujonnan bevezetett koordindcids szamok, és a szom-

szédos récshelyek Osszes szama kozt fenndll tehat az alabbi osszefiiggés:

3.2. Minden kolcsonhatasi energia Osszetételfiiggové tétele

Az el6z6 alfejezetben értelmeztem hogyan vegytik figyelembe a kétféle hatarfeliiletet
a modellben. Most bemutatom, hogy a fenti gondolatmenettel bevezetett mennyiségek,
és az Osszetétel-fliggdség figyelembevételével milyen format oltenek a fejlesztett 3DO-
SKMF modell alapegyenletei. Ehhez a 2.2-es alfejezetben ismertetett szamolasokat,
gondolatmenetet kellett kovetnem, természetesen az tjonnan bevezetett mennyiségek
hasznalataval. El6szor is felirtam az Osszes ismert kotési energiat a 2.3-as fejezetben

ismertetett, linearisan Osszetételfiiggod alakban

komponensek kozotti kotések:
Vaa = Via = Vs + Via(26 = 1),
Vag = Vip = Vip + Vip(2e = 1),
Vg = Vg = Veg + Vap(2e — 1),

A komponens és hordozé kozotti kotés:
Vas = Vis = Vis + Vis(26i — 1),

B komponens és hordozé kozotti kotés:
Vs = Vs = Vs + Vpg(2¢: — 1),

A komponens és kornyezet kozotti kotés:
Vag = Vig = Vig + Vig(2e = 1),

B komponens és kornyezet kozotti kotés:
Vg = Vip = Vi + Vgp(2¢ — 1),

nyeregponti energia:

Ey— EY =ES+ Ey(ci+¢;—1).
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Illetve bevezettem az Osszetételfiiggd szilardoldat paramétert

Vi=VY+ V(2 - 1),

V() VO

ahol V0= V3, — A4 EB
‘/1 ‘/1

és VlZVjB— AA—; BB’

és az Osszetételfiiggd diffizidos aszimmetria paramétert

M= M4+ M (2¢; — 1),
Via— Vs

2
Via = Vi

5 :

ahol MY =

és M=

(3.3)

(3.4)

A 2.2-es alfejezetben a (2.9) és a (2.10)-es egyenletekben ismertetettekkel analég médon

irtam fel az A atomokra juté kotési energidkat:

Pi

EM =Y {[ng V(26— 1)] cint

in=1

+ [VXB + V/}B(Qci - 1)} (1 - Cin)} +

+ > {Vip+ Vig(2e — D} +

in=1

in=1
Hasonléan a B komponensre:
P;
EP =Y {[VQB + Vg2 = 1)] it
Jn=1

+ (V8 + Viba(2e = D] (1= ) } +

+ > Ve + Vap(2e; — 1)} +

Jjn=1

Sj

+ 3 VB + Vis(2c; - 1)} .

Jjn=1
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Atrendeztem a kapott kifejezéseket, hogy a koordinacids szamok jelenjenek meg
benniik:

Mi—Vi
Di

—_——
B =3 4 (Vi — Vi) e+ Vi  +eiVis + Vs
in=1 (37)

Pi

in=1
MIi4Vi
Ef = Z (ijlB - VéB) ¢in+ Vg ¢ +€Vip + 5iVis
n=t (3.8)
= (MJ + VJ) > cin+piVig + e Vi +5Vis.
Jjn=1
Az igy kapott két kifejezést mar ossze tudom adni:
BA 4B = (M = V') Y cin+ piVip + eVin + s:Vis+
in=1
+ (MJ + VJ) > Cin+ Vi + €V + 5Vig
Jjn=1

Ez a kifejezés mar j6, de még mindig atomisztikus kotési energidk illetve az M* és V*
paraméterek explicit modon szerepelnek benne, és ezeket a paramétereket 0sszehangolni
a mérési eredményekkel nem konnyti. Ezért ezt a (3.9)-es kifejezést még olyan alakra
kellett alakitanom, amiben 1j paramétereket tudok felismerni, és azokban olyan fizikai
tartalmat talalok, amelyek a mérésekhez konnyebben igazithatok, tehat a szimulacio
soran bemeneti paraméterként konnyen kezelhetok. El6szor megvizsgdltam az azonos

tipusi koordinacios szamokhoz tartozo tagokat, ezeket atalakitottam. Kezdve a p-s
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tagokkal

, : Vig + Vi Vi + Vi
szjB +p]VéB — D; AB 5 BB +pj AB ; BB+
'V/Z;B —Vis _ ,VjB —Vip
+pi 5 pj 5 =
i v e (3.10)
7 + 1 _'_
D; AB 5 BB +p] AB ; BB+
M4V MV
+Di 5 TP

A kifejezésben megjelent az osszetételfiiggd reguldris szilardoldat paraméter V', illetve
az Osszetételfiiggd diffizids aszimmetria paraméter M is. Attérve az e és s koordindcios

szamokat tartalmazo tagokra, az alabbi egyenletek irhatok fel:

Vi +Vig _i_e,VIZE*‘VéE

6’iV/i1E + ejng = 6 9 j 9 (3.11)
evﬁE — Vg _ e'Vle‘E - VéE
1 2 ] 2 9
) ) Vi Vi Vj Vj
siVas +s;Vie= s AS;— BS s, AS—; BS 5.12)
Vis—Vis  Vis—Vis
+ 8; 5 j 5 .

A 3.1-es egyenletbol kovetkezik a két aldbbi Osszefiiggés

i =2 — e — S,
P (3.13)
pj:Z—Ej—Sj.

Ha mindent kihasznalok amit a (3.10)-(3.13) egyenletekben kaptam, és visszahe-

lyettesitem a (3.9)-es kifejezésbe, majd algebrai titon rendezem a kapott kifejezést, az
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alabbi formulét kapom:

Di Dj
b () S (1) S
in=1 Jn=1
ny V£B+VéB+VjB+VéB 7 M'— M
56 5‘6
+ —Pivz - —ij]
Vie + Vie  Vis+Vip te. Vig+ VBE Vis + Vis
2 J 2
VS“‘VBS_W;B"‘VJ%B s V'S+VJ§S_V/JX'B+V1%‘B
j
2 2
Eg gg
Vie VBE _ Via—Vig e Vie = Vi Vv Vi
2 J 2 2
O'iE a'jE
Vis VBS  ViAa—Vig s, Vis — Vis _ Via—Vis
2 J 2 2
O'S o'g

Ezen a ponton vezettem be az alul kapcsolt kifejezésekre 1j paramétereket. A
paramétereket a 3DO-SKMF-nél bevezetett konvenciénak megfeleléen e-nal és o-val
jeloltem. A fels6 4, j indexek a kotési energidk esetén a (3.2)-es egyenletekben feltiinte-
tett modu linearis Osszetételfiiged kifejezést takarjak, mert ezt megoroklik az 1j pa-
raméterek. Az alsé indexekben az E és S a kornyezetre és a hordozéra utalnak, hisz a
paraméterek kifejezéseiben is ezekkel az indexekkel ellatott kotési energiak szerepelnek.

Még egy nagyobb atalakitast érdemes megtenni, ehhez pedig az alabbi 6sszefliggéseket
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hasznaltam fel:

Viy = Vay + Vay (2¢, = 1),
M" = M°+ M'(2¢c, — 1),
VP =Vo4+ V' (2, —1),
e =g +ep(2e, — 1),
oh = op + oy(2e, — 1),
ahol
nedij},
X € {A, B},
Y € {A B},
Q€ {E,5,0},
He{E S},
tovabba
M — M7 = M — M° + M"(2¢; — 1) — M*(2¢; — 1) = 2M*(c; — ¢;) ,
Vi =DV = V(5 —p)) + V' [ — 1) — p;(2e; — 1)] .

(3.15)

Atrendeztem az egyenletet az Osszetételfiiggetlen és oOsszetételfiiggd tagokra kiemelt
alakba, és megkaptam azt az alakot, amit mar késébb egy az egyben a szimulacids
kédba be tudtam irni:

pi
Er 4 EF = (M = V') > e+ (M7 +17) Z Cin
in=1

Jjn=1
+ Z [2e0 + 2e5(c; + ¢; — 1) + M (¢; — ¢;)]
1 1

+ §V0(pi —p;) + §V1 [pi(2¢i = 1) — p;(2¢; — 1)]
+ 8% (ei + ej) + 6}5 (€i(20i - 1) + e, 20] 1))
+ 8% (51' + SJ) + 55 (Sz 2¢; — 1) + Sj 20] 1 )

( )+UE (ez 261_1>_€j(2cj_1))
(sz S]) + 05 ( 20@ 1) - Sj(zcj - 1))

+ 0% (ei — €;

—l-US

Az egyenletben szereplé paraméterek explicit alakjai igy irhatok fel az atomisztikus

22



paraméterekkel:

0 0
o _ Vi +Vpp
gg = S —=2F

2
y Vap+Vip
e
L0 Vie+Vee Vis+Ves _ Vig+ Vi _ 0
E — - 0
2 2 2
o Vap+Ves  Vie+Vis
E 2 2
L0 Vis+Ves  Vis+Ves _ Vis+ Vis _ 0
o 2 2 2 0 (3.17)
Vie+Vhs Vip+ V3 '
ol YAs T VBs  YAB " VBB
o 2 2
o Vi -Vi VB~V V:—VEs
E 2 2 2
v Vie—Vie  Via—Ves
BT T 2
o0 — Vgs - VJ_gS o V/[X)A - VBQB _ V,gs - VBQS _ MO
o 2 2 2
L Vias—Vis  Via—Vgs
ST T T T

Miutén megkaptam a (3.16)-ban lathaté alakot, illetve a (3.17)-ben felsorolt kife-
jezéseket, fizikai jelentést kellett hozzajuk tarsitanom. Az elméletet leird Gsszes pa-
raméter lathatéan Osszetételfiiggd. A legfobb paramétereknek tovabbd fizikai jelentése
is van, a VO, V1 Gsszetételfiiggd reguldris szilardoldat paraméter, a rendszer termo-
dinamikajat hatdrozza meg, leirja a kolcsonos keveredés mértékét. Ezeket a meg-
felel6 CALPHAD modellekb6l kozvetleniil lehet a szimuldcidkhoz haszndlni. Az e
paraméterek a kornyezettel, vagy a hordozdéval hataros feliileten jellemzik a feliileti
diffizio sebességét a térfogatban zajlé diffuzidhoz képest. A hatarfelilleteken a difftuzio
a kornyezettel, vagy hordozdval kialakitott kotések energetikdja miatt mas sebességgel
megy végbe, mint a tombinek tekinthet6 anyagrészben. A o paraméterek pedig az egyes
komponensek hordozé, vagy kornyezettel hatdros feliileti szegregaciéjat jellemzik. A
o hordozza a feliileti szegregacio energetikai kedvezoségét. Ezek az egyiitthaték mar
kozvetlen modon Osszevethetok a mérheté mennyiségekkel, ezek valtoztatasa jelentds,

az elméleti eredményeket alatamaszto valtozast eredményez a szimulacidk soran.

3.3. Novekedés implementalasa

Az 1j, fejlesztett egyenleteket a (3.16)-os alakban implementéltam a szimulécids
kédba, illetve kibévitettem a bemeneti fajlt, hogy az 1j paramétereket mint kez-

deti informaciét képes legyen elfogadni a felhaszndlétol. A forraskédot ezek utéan
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képessé kellett tennem arra, hogy a nanorészecskéket novekedésiik kozben is szimulalja.

A kéd néhany alapvetéo miikodési elemét ismertetem az aldbbiakban.

A program elindul

Atomhelyeket Atomi helyek sebésizm(;?:t!;?\rigf‘z‘tom
Bemeneti file reprezentalé sorszamozéasa és SS€g alapjan ket aton
. L > PP » lerakasa kozotti szimulacios
beolvasasa struktarék tombjének szomszédsagi lista N S
deklaralasa felallitasa o
kiszamitasa

Allapot kiirasra
keril a
kimeneti fileba

A program leéll,

A rendszer (j teljes
osszetétele kivezet a

[0,1] tartomanybol?
-

Nem

Zajjal modulaljuk

Szeretnénk az
aktudlis allapotot
kimenteni?

Lehelyeztik a

talalhat6 6sszes
atomot?

Az Gj SKMF

egyenleteket hasznalva
«——— az Osszetételvaltozds <«——

meghatarozasa
minden atomra

Az Osszetétel-

Osszetételét

nanorészecskében

Elértlik a kivant
mentési ciklusok
Szaméat?

lgen

és ledll

A program sikeresen
elvégezte a szimulaciot

A program

Nem

A jelenlegi ciklusban

Lehelyezett atomhelyek
létez6 szomszédainak
szummazasa, lokalis
Osszetétel
meghatarozasa

Igen

A program leéll,

az dsszetétel- hibakod:
véltozasokat Csokkentse az id6lépést
(dtau)

Egy atomi hely

otk htibakéq:d(jl’ o kell lehelyezni aktivalasa, azaz
sokken (S;t:uz)l epes Igen atomot? atom lehelyezése

Nem valtozasokkal A rendszer Uj teljes Nem Szamlalo valtozok leptetese,
sza:\l:(:?‘;zol\?)a maodositjuk az Osszetétele kivezet a ha sziikséges nulladzdsa, —
9 K atomok tarolt [0,1] tartoményb6l? idévéltoz6 léptetése

4. abra A fejlesztett szimulacio folyamatabraja.

a racshelyekrol minden szamunkra sziikséges poziciéval, osszetétellel kapcsolatos in-
formaciot strukturdkban tarol. A strukturakbdl alkotott tombként tarolja a szimulacios
térfogatot. A kdéd csak az adott, elore beleprogramozhaté kristalyszerkezethez igazodd
racshelyeket tartalmazza. A demonstracidk soran lapcentrélt kobos (FCC) szerkezettel
futott a szimuldcié. A program, mivel folytonosan szamozza a racshelyeket, sziikség
volt egy algoritmusra ami meghatarozza, eltarolja minden récshelyhez a legkozeleb-

bi tizenkét szomszédos racshely indexét. Ezt a listdt minden racshelyhez ismerve a

24



KMF egyenletek szamolasakor elegend6 egy ciklussal végigfutni a listan szereplo szom-
szédokon.

A kodban hasznélok véletlen szamokat, ezek a Langevin-féle zajban, illetve a le-
rakasi folyamat soran jatszanak jelentés szerepet. A zaj amit kapcsolhatova tettem,
fehér zaj tipusu, a szimulacidoban ez felel a sztochaszticitasért, igy megkoveteli a kell6en
j6 mindségli véletlen szamok elééllitasat. A lerakasi folyamatndl pedig minden lehe-
lyezend6 atomhely kap deklardlasakor vagy egy A vagy egy B atomot reprezentald 1
vagy 0 Osszetételt. Ezeket elGszor sorfolytonosan osztja ki a program, annyi A atomot
tesz az els6 ny darab atomhelyre ahdny atom a koncentracid (cgqr¢) alapjan az Gsszes

atomhelyb6l (N) szdmolhaté az aldbbi médon:
na = floor(cspqriN). (3.18)

Egy racshelyre az &atlagosszetétel pontossaganak garantdlasahoz egy 0 és 1 kozotti
Osszetétel keriil. Az Osszes fennmaradd racshelyre B atomok keriilnek lehelyezésre.
Mindezek utan egy ciklussal végigmegy a program minden egyes atombhelyen, és
hozzajuk egy masik atomhely indexét sorsolja, majd kicseréli a két racshely osszetételét.
Ezzel biztositva, hogy ne legyen rendezett a lerakott atomok A,B sorrendje.

A feladathoz megfeleléen nagy periodicitasu pszeudovéletlenszam-generatorra volt
sziikség. Az eredeti SKMF modell fejlesztése soran elészor a Mersenne Twister psze-
udovéletlen generator keriilt alkalmazasra. FErre létezik standard koényvtar a CH+
programozasi nyelvben. A mddszer implementéldasa C programnyelvben viszont bo-
nyolult.

Ez az ok vezetett a generator levaltasahoz. Utddjaként a George Marsaglia altal
felfedezett Xorshift generdtor 32-bites valtozatat valasztottam.[15] A Xorshift véletlen
szam generator egy a leggyorsabban miikodo, legkisebb kod- és eroforrdsigényti ge-
neratorok koziil, tovabba egy seed alapjan rogton hasznélhaté véletlen szamokat ad
vissza, nincs sziikség az els6 szamok eldobéséra.

A szimulacié képes atomisztikusan lehelyezni a rdcshelyekre az atomokat, azaz
1 vagy 0 Osszetételt, A vagy B atomot lehelyezni, de egy kapcsoléval ez a funkcio
atallithato statisztikus lehelyezésre is. Ekkor minden lehelyezett atom a bemenetként
megadott végso nanorészecske osszetételt kapja meg. Példaul cgapy = 0.7 esetén minden
racshely cgare azaz 0.7 megtalalasi valoszintiséggel kertil aktivalasra.

Ezen tul a kodban van még egy kapcsold, ami képes az atomisztikus lerakas helyett
mar kész nanorészecskébol inditani a szimulaciét, ez a funkcié hasznos példaul a kévet-
kezo alfejezetben bemutatasra keriilo paraméterek vizsgalata soran, vagy egyensilyi
allapotok meghatarozasanal.

Vannak tovabbi paraméterek amik nem a KMF szamitasokbol erednek, bemeneti
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paraméterek és jelentos kihatdssal vannak a szimulaciéra. Ilyen példaul az idolépés
nagysaga (dtau), ami ha til nagy, akkor a KMF ciklus instabil lesz, til nagyok lesznek a
lokalis osszetételvaltozasok, és egy-egy racshely megtalalasi valoszintisége kilép emiatt a
[0, 1] tartomanybdl. Fontos paraméter még a lerakési sebesség (DepositionRate), ami az
egy dimenziétlan idéegység alatt lehelyezett atomok szamat hatarozza meg. Javarészt
ennek a kialakulé részecskére gyakorolt hatasat vizsgalom a Tudomanyos Didkkori
Konferencidra (TDK) leadasra keriild kutatdsi munkdmban. Tetszélegesen allithaté
tovabba a nanorészecske, mint félgomb sugara, a zaj amplitidodja és a kimenteni kivant
szimulacios ciklusok szama. A mentési ciklusoknal még érdemes megemlitenem, hogy
a program a részecske lerakasa kozben nem minden id6lépést ment ki, csak azokat a
lépéseket, melyben atom keriilt lehelyezésre, mikor az Osszes lehelyezni kivant atom
jelen van a szimulacioban, akkor kezd a program meghatarozott szamu idolépésenként

menteni.

3.4. Az 4j eljarads demonstrativ eredményei

A tovabbiakban demonstralom a szimuldciom miikodését, a fejlesztett egyenletekbe
bevezetett o és € paraméterek hatasat. Eloszor is szeretném demonstralni a kédban
bevezetett lerakasi funkciot, illetve a lerakas befejezése utan tovabb hagytam futni
a szimulaciot, ezzel demonstralva, hogy a kod képes az Ostwald-érés modellezésére
is a kész részecskén. Az aldabbi képeken sziirkével lathatéak a hordozé atomjai, pi-
ros jeloli az A atomokat, és kék a B-ket. A kétféle atom kozti atmenet fehéren &t
megy, tehat a tisztan fehér atomhelyek jelolik az 50%-o0s megtaldldsi valészintiséget. A
szimuldcidkat pozitiv (V') reguldris szildrdoldat paraméter azaz fazisszepardlodé rend-
szerben és nulla (M) diffizids aszimmetria paraméter mellett végeztem. Sugarnak 13 (1
0 0) atomsiktdvolsdgnak megfelel6 sugarat vélasztottam, illetve a zajt a szemléletesség
miatt kikapcsoltam. A részecske osszetétele 50% A és 50% B.

Novekedés demonstracidja

Az 5. abra szemlélteti a részecske novekedését. A szimulacié kezdetén az 5.a abra
mutatja az egyetlen lehelyezett A atomot. Par tiz lerakott atom utan még jol lathato
modon jelen vannak a frissen lehelyezett A és B atomok, de a részecske magjaban méar
a diffuzié kovetkeztében jelentosen kevertebb allapot van. Ez az 5.b képen lathato.
Az erésen kék, piros gombok jelzik a nagy A vagy B megtalalasi valdszintiséget,
mig a fehéres részek erds keveredésre utalnak. Az 5.c mutatja be a szimuldcié egy
késobbi allapotat. A részecske novekedése még nem fejez6dott be, de az mar erésen
fazisszeparalt. Ez is arra utal, hogy novekedés kozben a KMF egyenletek alapjan zajlik

a diffuzié. Az 5.d abran jél kivehetd, hogy az 5.c abran B-ben dus fazisra lerakott piros
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A atom mar eldiffundélt egy A-ban dus térrészbe, és jelentds keveredés csak a fazisok

hatérfeliiletén van. A szimuldcidéban lerakott utolsé B atom lathatd erdsen kékkel.

(b)

(d)

5. abra A lerakéssal novekvd nanorészecske szimuldciéjanak allapotképei. Vorosen az
A, kéken a B részecskék lathatok.

A kéd alkalmas a részecske lerakasa utani Ostwald-érés folyamatanak modellezésére
is, az 5. abran novesztett kész részecskének egy keresztmetszeti képén at mutatndm

be az Ostwald-érés hatésat a 6-os grafikan.

(a) (b)
6. abra A képek kozott latszik, hogy a kisebbik A-ban dus fazis térfogata csokken, mert
energetikailag kedvezobb, ha csak két darab, egy-egy anyagban dus térrészre oszlik a
részecske. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.

A o és ¢ paraméterek hatasa

A fent lathaté szimulaciok elvégzése soran az Osszes o és e paramétert O-

ra allitottam. Ezt azért tettem, hogy a bemutatott folyamatok magukban is
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szemléltethetdek legyenek. Az elobb emlitett két paraméter hatdasanak bemutatasahoz
modositasokat kellett eszk6zolnom a kédban. A jobb szemléltetés érdekében kikap-
csoltam a novekedési funkcidt, illetve a kezdeti részecskét tugy éllitottam fel, hogy a
részecske kozépsé atomsikjaig A atomok legyenek, mig a részecske mésik felében B ato-
mok. fgy béar az Osszetétel nem pont 50-50%-os, de a kezdeti hatarfeliilet tokéletesen
éles. Minden szimulaciot 16000 kimentett 1épésen at futtattam, az Osszes bemutatasra
keril6 kép az 1., a 8000. és az utolsd, 16000. lépésben lathatd allapotokrol késziilt.
Kezdetnek elvégeztem egy szimulaciot, ahol mind a o-kat, mind az e-okat nullara
allitottam, hogy lassuk kiindulasi alapként mi torténik a rendszerrel, ha ezek a pa-
raméterek nem jatszanak szerepet. A képekbdl harom széria késziil minden szi-
muldcidra, egy feliilnézetbdl, hogy lathaté legyen a kornyezeti paraméterek hatasa, egy
a hordozé levagasaval alulrél, hogy lathassuk a hordozéhoz kapcsolédd paraméterek

hatasat, valamint egy oldaliranyu keresztmetszetet, ami szintén szemléletes, mindketto

hatérfeliiletrdl egyszerre ad informaciot.

—~
S
-~
%
A4
X
X J
2
‘e
o
A
-

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

7. 4bra Feliilnézeti képek a 02 =0 =0, el =5 =0,0% =0}, =0,e% =L =0
paraméteri rendszerrol. Vordsen az A, kéken a B részecskék lathatok.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

8. dbra Alulnézeti képek a 02 =0 =0,e% =e =0, 0% =0, =0, %) = ¢,
paraméteri rendszerrol. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.

0
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(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

9. dbra Oldalnézeti metszetek a 0y = 0t =0,e2 =ect =0,0% =0, =0,e% =¢; =0
paraméterii rendszerrol. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.

A 7-8-9. dbrakrdl jol lathatd, hogy erdsen fazisszeparalt a rendszer, a keveredés
minimalis, és csak a hatarfeliileteken torténik kis mértékben keveredés.

Kovetkezonek vizsgédljuk meg a og paraméterek hatasat. A tovabbiakban barmelyik
o vagy € paraméter aminek az értéke nincs explicit médon feltiintetve az abrak alatti

megjegyzésben, az nulla értéket kapott.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

10. &bra Feliilnézeti képek a 0% = ol = 0.2 paraméterti rendszerr6l. Vordsen az A,
kéken a B részecskék lathatok.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

11. dbra Alulnézeti képek a 0% = o} = 0.2 paraméterti rendszerrl. Vorosen az A,
kéken a B részecskék lathatok.
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(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

12. abra Oldalnézeti metszetek a 02 = o = 0.2, paraméterti rendszerrél. Vorosen az
A, kéken a B részecskék lathatok.

A rendszeren szépen latszik a og paraméterek hatdsa, a paraméter novelésével
lathatjuk, hogy a B anyag a hordozoé feliiletéhez szegregdlédik, a rendszernek energeti-
kailag kedvezObben a B anyag és a hordozo6 atomjai kozt kialakuld kotések. Jol lathato,
hogy a kornyezeti hatarfeliileten ezzel ellentétben nem tortént jelentos valtozas, arra a
hatarfeliiletre nem szegregdlédott egyik anyag sem.

Kovetkezonek a szimulaciét elvégeztem gy is, hogy a hordozéval hataros feliilet

mentén a diffizi6 sebességét befolydsolé €% = ef = 0.2 paramétert is megvaltoztattam.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

13. dbra Feliilnézeti képek a 0% = 0§ = 0.2, £& = e}, = 0.2 paraméter(i rendszerrdl.
Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

14. dbra Alulnézeti képek a 0% = ot = 0.2, €% = e = 0.2 paraméter(i rendszerrdl.
Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatdk.
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(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

15. abra Oldalnézeti metszetek a 0% = 0§ = 0.2, €2 = e = 0.2 paraméterti rend-
szerr6l. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.

A szimulacié feliilnézeti eredményén jol latszik, hogy a kornyezettel hataros feliilet
mentén ismét nem tortént jelentds szegregacié. Ezzel ellentétben az alulnézeti képen
nagyon jol kiveheto, hogy mar a nyolcezredik szimulacios 1épésben jelentésen kozelebb
all a rendszertink az el6z6 eset tizenhatezer 1épés utani allapotahoz. A végeredményben
pedig a szegregacio lényegesen elérehaladottabb dllapotban van, mint korabban. A szi-
mulécids 1épések kozott eltelt id6 ugyanannyi minden esetben, igy a levonhaté kovetkez-
tetés az, hogy a mésodik esetben, a 13-15. &brasorokon lathaté folyamat gyorsabban
ment véghe, mint az elotte szimulalt jelenség. Jél kivehetd, hogy az g paraméter
hatasara a hordozéfeliilet mentén a diffizié sebessége megnott.

Hasonl6 szimulacidkat végeztem a o és e, szabad feliiletet leiré paraméterekkel

is. El6szor nézziik meg tisztan a op paraméterek hatasat.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

16. abra Feliilnézeti képek a 0% = o}, = 0.2 paraméter(i rendszerr6l. Vorosen az A,
kéken a B részecskék lathatok.
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(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

17. dbra Alulnézeti képek a 0% = oL, = 0.2 paraméter(i rendszerrél. Vorosen az A,
kéken a B részecskék lathatok.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

18. dbra Oldalnézeti metszetek a 0% = oL, = 0.2 paraméterii rendszerrél. Vorosen az
A, kéken a B részecskék lathatok.

Ahogy azt az elozéek alapjan vartuk, a szimuldcio tényleg azt mutatta szamunkra,
hogy a szabad hatarfeliiletre igyekezett szegregaléodni a B anyag, ez jol lathato a
feliilnézeti képeken, a 16-os abran. Hasonlbéan az el6bbiekhez, mivel a hordozé menti
og paraméterek 0-k voltak, itt nem tortént meg a hordozé menti szegregacidja a B
anyagnak, mint korabban a tiszta hordozo menti szegregacio esetén sem volt a szabad
hatarfeliileten jelentos szegregacié. A keresztmetszeti képen lathato, hogy a B anyag
torekszik a szabad hatérfelillet mentén kérbevenni az A anyagot.

Megismétlem ezeket a szimuldcidkat gy is, hogy a €%, = e}, = 0.2 paramétereket is

megvaltoztattam.
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(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

19. 4bra Feliilnézeti képek a 0% = o, = 0.2, €% = ¢}, = 0.2 paraméter(i rendszerrdl.
Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

20. dbra Alulnézeti képek a 0%, = o, = 0.2, €%, = £, = 0.2 paraméterti rendszerrdl.
Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatdk.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

21. 4bra Oldalnézeti metszetek a 0% = oL, = 0.2, €% = ¢}, = 0.2 paraméterii rend-
szerrOl. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.

Ismét azt tapasztalhatjuk, hogy a szabad hatarfeliilet mentén a szegregacié gyor-
sabban zajlik le, mig a hordozé mentén ismét nincs jelentos mértéki szegregacio. Mind-
ezeken tul érdemes megemliteni, hogy a ¢ tagok jé szemléltetéséhez sziikség volt a meg-
felel6 o tagok nem nullava tétele, ugyanis ha csupan a hatarfeliiletek mentén a diffizio
sebességét noveljik, akkor a 7,8,9-es abrakban latott allapotot kapjuk meg, mivel az

egyensulyi allapot eléréséhez akkor nincs sziikség jelent6s feliilletmenti diffizidra.
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Erdekes még megnézni, mi torténik, ha mind a szabad hatérfeliilet, mind a hordozé
mentén bekapcsoljuk a szegregacios paramétereket. Ezt gy tettem meg, hogy a pa-
ramétereket az alabbinak vélasztottam 0% = 0§ = 0.2, €% = e = 0.2, 0% = 0, = 0.2,
€% = ek = 0.3. Ekkor ldthatéan mindkét feliiletre torekszik majd szegregdlédni a B
anyag, hisz mind a og, mind a oy tagok pozitivak. Viszont a paramétereken lathato,
hogy a szabad hatarfeliilet mentén a difftizio sebességére haté ep paraméter pozitiv,

mig a hordozéval hatéaros feliileten €4 negativ. Mik ennek a kovetkezményei?

BN,
Y o NN
g -

aan

p ¢

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

22. abra Feliilnézeti képek a 0%, = o, = 0.2, €% = ¢, = 0.3, 02 = 0t = 0.2,

g% = ey = —0.2 paraméterti rendszerrél. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatdk.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000
23. abra Alulnézeti képek a 0% = o = 0.2, % = L, = 0.3, 0% = o = 0.2,
g% = el = —0.2 paraméterti rendszerrél. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.
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(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

24. dbra Oldalnézeti metszetek a 0% = o, = 0.2, €% = ¢}, = 0.3, 0% = 0§ = 0.2,

g% = ey = —0.2 paraméterti rendszerrél. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatdk.

Az alulnézeti képeket Osszehasonlitva a kordbbiakban latottakkal, megfigyelheto,
hogy a hordozdéval alkotott hatarfelilleten a szegregacio lelassult. Mégis leginkdbb
a 24.b és 24.c képeken latszik, az A—B hatarfeliilet viselkedésén az 1j tapasztalat.
Lathatjuk, hogy a koncentracioprofil megddl, ferde lesz, a kornyezethez kozel gyor-
sabban mozog, ami arra utal, hogy ott lokalisan gyorsabban megy végbe a diffiizié.
Megallapithatjuk, hogy a szabad hatarfeliileten gyorsabban zajlik a diffizié, mint a
hordozé mentén.

Eddig mindig a B anyagot lattuk feliileti szegregalodni. Jogos kérdésként mertilhet
fel a dolgozat olvasdjaban, hogy ez a modelliink, a szimulaciéonk hatara, vagy hibaja?
A vélasz erre a kérdésre az, hogy nem, megfelel6 paraméterezéssel az A anyag is szeg-
regalédhat. A kovetkez6 szimuldcidhoz a paramétereket az aldabbi médon vettem fel
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(a) 1 (b) 8000 (c) 16000
25. abra Feliilnézeti képek a 0% = o, = —0.2, €% = e = 0, 02 = 0f = 0.2,
g% = el = 0.2 paraméterii rendszerr6l. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.

35



(a) 1 (b) 8000 (c) 16000

26. abra Alulnézeti képek a 0% = oL = —0.2, % = €L, = 0, 0% = o} = 0.2,

el = 5 = 0.2 paraméter(i rendszerrél. Vorosen az A, kéken a B részecskék ldthatok.

(a) 1 (b) 8000 (c) 16000
27. abra Oldalnézeti metszetek a 0% = o, = —0.2, % =L, =0, 0% = ol = 0.2,

g% = i = 0.2 paraméterti rendszerr6l. Vorosen az A, kéken a B részecskék lathatok.

Azt lathatjuk a szimuldcién, hogy feliilnézetbol észrevehetéen az A anyag szeg-
regalodik a szabad hatarfeliilletre. Az alulnézeti abrakon jol lathaté a mar ismert visel-
kedése a B anyagnak, szegregalédik a hordozdval alkotott hatarfeliiletre. A minta ke-
resztmetszeti abrajan lathato fazishatar alakjat nagyban befolyasolta a feliileti diffiizio
sebessége, ugyanis a minta belsejében a két anyag szepardltan probal maradni, de ezzel
egyidejlileg a lassabb térfogati diffuzioval kell biztositani a hatarfeliileti szegregaciokhoz
sziikséges plusz atomokat. Jol lathatd, hogy a kiilonboz6 kinetikai paraméterek hogyan

tudjak befolyasolni az utat, amin a rendszer végiil eljut az egyensilyi allapotaba.

4. Eredmények és Osszegzés

Diplomamunkam elkészitése soran megismerkedtem a Debreceni Egyetem
Szilardtest Fizikai Tanszékén az SKMF modell fejlesztésével foglalkozé kutatéesoport
munkajaval, elsajatitottam a modell elméleti és programozastechnikai alapjait, majd
ezeket az ismereteket felhasznalva tjabb elorelépéseket tettem a modellfejlesztésben.
Sajat tudoményos munkadm arra iranyult, hogy az SKMF modell elméleti részét

kib&vitsem kétféle hatarfeliilet alkalmazasaval, illetve a paraméterek Osszetételfiiggését
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minél részletesebben figyelembe vegyem. A modellhez kapcsol6dé sajat kédommal kap-
csolatos fontos elvaras, hogy az algoritmusok jol érthetéo médon keriiljenek megirasra,
illetve, hogy nanorészecskék novekedésének szimuldlasara is képes legyen a program.

Munkamat olyan hozzadllassal, céllal végeztem, hogy a Fizikus MSc szak elvégzése
utan tanulmanyaim és kutatasom folytathassam a kutatdcsoport tagjaként mint a ma-
gyar és a francia allam koz0s témavezetésii (cotutelle) doktori 6sztondijasa. Kutatdsom
eredménye elsésorban maga a modell fejlesztése, hisz ez ismét egy lépéssel kozelebb vitt
minket a kétkomponensii nanorészecskék fazisatalakuldsainak megértéséhez. A fejlesz-
tett modell erre rendkiviil jol szolgal, diplomamunkammal parhuzamosan a modellfej-
lesztés mellett annak hasznalataval is foglalkozom. Az idei Tudomanyos Didkkori Kon-
ferencia (TDK) versenyre a fejlesztett modell segitségével réz-eziist nanorészecskéket
vizsgalok, amely szimulaciokkal a dolgozatban is ismertetett kisérleti tapasztalatokra
keresem az elméleti magyarazatot.

Ezek a szimulaciok alkalmasak kisérleti eredményekkel torténd osszevetésre. FEr-
re a tanszéken nincs lehet6ség, de a jovobeni tervek alapjan kiilsé partnerekkel vald
egyiittmiikodés keretein beliill az elmélet és szimuldcié kisérleti ellenorzésére is sor
kertilhet.

Koszonetnyilvanitas

Szeretném megkoszonni Dr. Tomén Janosnak és Prof. Erdélyi Zoltannak a le-
het6séget, hogy csatlakozhattam a kutatdcsoporthoz, és hogy feliigyelték a mes-
terképzés soran végzett tudomanyos munkamat, igy lehetévé téve e dolgozat
megsziiletését is. Tovabbd koszonetet mondok csalddomnak, sziileimnek, Kustar
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sorban megkoszonném baratomnak és szaktarsamnak Fekéshazy Leventének, akivel

beszélgetéseink soran tudomanyos, és koznapi latasmédom alkalomrol alkalomra boviil.
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