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Absztrakt

Kristalyos anyagok, példaul fémek esetében bizonyos kristalyhibak, az ugyneve-
zett diszlokaciok, mozgasa az anyagban maradandé alakvéltozast okoz, és felelGs az
anyag szamos mechanikai tulajdonsagaért, mint pl. mérethatasok, plasztikus meg-
folyas, alakitasi keményedés, valamint farasztas. Az anyagok bels6 folyamatainak
ismerete nagyban hozzajarul ahhoz, hogy a speciélis alkalmazasnak megfelel§ anya-
got készitsiink, melynek nagyobb biztonsaggal tudjuk megjosolni a terhelés alatti
viselkedését. Korabbi szimulécios vizsgalatokat gyakran 2D rendszereken végeztek,
melyekben elhanyagoljék a diszlokaciok gorbiiletét és a koztiik lezajldé reakcidkat.
A kutatédsomhoz 3D diszkrét diszlokdciddinamikai szimulaciokat végeztem, amivel a
relaxacios folyamatokat vizsgaltam egyszeres csiiszasi geometria mellett. A dolgo-
zatban a szimulaciok kvantitativ kiértékelését, a relaxacié méret- és strtiségfiiggését
targyalom. Azt latjuk, hogy az eltérd skalaju és strtiségl rendszerek hasonléan vi-
selkednek, szimuldcioval megerdsithetGek az elmélet alapjan vart Osszefiiggések. A
3D-s szimuléacidok eredményei szdmos tekintetben nagy hasonlésagot mutatnak a két
dimenziéban latottakkal, ami megerdsiti a 2D-s modszerek hasznéalhatosagat, és fel-
hasznélhatéva teszi ezeknek a széleskortien targyalt irodalméat a vizsgalt esetben.
Mindazonaltal a 3D rendszer 2D metszeteinek vizsgalata szdmos kiilonbséget is fel-
fed, elsGsorban a rendszerek dinamikajanak vonatkozasaban, melyeket a dolgozatban
részletesen bemutatok.



1. Kisérleti hattér

1.1. Akusztikus emisszio

Kristalyos anyagok fesziiltség alatti deformécioja kis méretskalan nem kdveti a folytonos
kozegek makroszkopikus leirasat. Allandéan névelve egy mikrooszlopon a fesziiltséget azt
tapasztaljuk, hogy az elsg, elasztikus szakasz utdn a deformécié névelésével a fesziiltség
nem né linedrisan tovabb, hanem gyors események soran hirtelen leesik, majd tovabb né a
kovetkezd ilyen eseményig . abra). Ek6zben az anyagot elektronmikroszképpal vizsgélva
azt latjuk, hogy az anyag egy sik mentén hirtelen megcstszott. T6bb ilyen esemény utéan
ezek a sikok parhuzamosak, ami arra enged koévetkeztetni, hogy ezek a sikok az anyag
kristalyszerkezetébdl adodnak (2] dbra).

Ezek a kristalyszerkezeti atrendezddések akusztikus emisszioval (AE) is jarnak [I]. Ez
az anyagon beliili mechanikai hullaimokat jelenti, melyek detektalhatoak speciélis miisze-
rekkel. Igy azoknak a pontos ideje, amplitidoja és frekvencidja mérhets. Az ezekbdl
szamolt energia a kisérletek alapjan arédnyos a fesziiltségeséssel.

Az események bekovetkezése pusztan a kisérleti tapasztalatok alapjan megjosolhatat-
lanok, csupan statisztikus modszerekkel vizsgalhatok. Egy analogiat is fel tudunk allitani
ezeknek a lavinaszert eseményeknek valamilyen jol ismert makroszkopikus jelenséggel.
Bar alapjaban véve is méas jelenség, statisztikus modszerekkel vizsgalva a foldrengések és
az anyag belsé szerkezetében bekdvetkezd valtozasok nagyon hasonloak.

Az AE események anyagon beliili forrasanak helye is meghatarozhaté makroszkopikus
mintadarabok esetén [3]. Ehhez t6bb detektort kell elhelyezni a minta koriil, és mérni
a jel beérkezésének pillanatat. A GPS rendszerekhez hasonléan ugyanannak a jelnek az
eltéré beérkezési idejébdl kiszamolhato az esemény bekovetkezésének helye. A modszer
pontossaga javithato, ha tobb detektort hasznalunk.

Az AE jelek nagyséaga fligg a kristalyszerkezettsl. Nagy amplitudoju jeleket HCP (he-
xagonal close-packed) kristalyszerkezetdi anyagokban figyeltek meg, amelyben egy aktiv
cstszési rendszer van [5]. Ezért sok szimulacio célja, hogy ezeket az AE jeleket reprodu-
kalja, a lavinak kialakulasat megértse. Igy én is a kutatasomban ilyen egyszeres cstszasi
rendszert anyagokat vizsgaltam.

Stress —
AE count rate

Stress, 0 (MPa)
(5/1) 21@43UN0D Iy

0 250 500 750 1000 1250 1500 1750
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1. 4dbra. Fesziiltség és akusztikus emisszié mikrooszlop sszenyomasakor [I]. Kéken a
fesziiltség, pirosan az akusztikus emisszios (AE) események beiitési rataja lathato.



* [ I. &

e . M T .

400 o L i a0 d .
r .

o % m Tt :H-‘ . .
w0 = .-F.-'lﬁ - =
V100 - g ,\.‘.é - "
woa . . .y = Fe )

- . s ¥ oy

2 .

oo 3 ‘a
50 E
a el Bl
o winy ;
] -
?2 ‘t - ol A& '. -
i 20 4 - :l' . .
2= e e -
. o
ot -y - h:
iy ine P g
. L -
a T T = T T
a 10 20 an 40 50
mm mm

3. 4dbra. Jég egykristaly mintaban az AE események hipocentruma, (A) figgsleges, (B)
vizszintes vetitett sikban. A szinkod az események id6beli szamozasat mutatja [3].

1.2. Skalafiiggetlenség

Ha jelek forrasai a mintaban véletlenszerten keletkeznek, akkor azt varnank, hogy a hi-
pocentrumuk eloszldsa homogén. Azonban ez nem igy van: ezek rendszerint egymashoz
kozel keletkeznek, csomokat alkotva abra).

Ezt az elrendezédést a fraktaloknél hasznalt modszerekkel vizsgélhatjuk. Az egyik
ilyen modszer a korrelacios integral, melynél a pontok egymastol valo tavolsageloszlasanak
hisztogramjat abrazoljuk log-log abran. A kozépsé szakaszra egyenest illesztiink, melynek
a meredeksége adja a korrelacios dimenziot. Térben homogén elrendezésnél 3, sikban
homogén esetben pedig 2 ez a dimenzié.

A [ abran lathato esetben, melyet jég egykristaly deformécioja soran vettek fel, ez
D =25+ 0,1-nek adédott, ami kvantitativan is mutatja, hogy nem homogén az eloszlas
[3]. A kozépss szakaszon 1,5 nagysagrenden keresztol jol illeszkedik az egyenesre, ami
azt jelenti, hogy skalafiiggetlen az elrendezidés. Skalafiiggetlenségrsl akkor beszéliink,
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4. abra. Az epicentrumok korrelacios integralja [3].

1000 :

100 -

10 |

0.1 |

0.01 - i

Number of events/bin width

0.001 . w L
0.1 1 10 100 1000
Event size (nm)

5. abra. Az események mérete és frekvencidja. A fiiggsleges tengelyen a relativ esemény-
gyakorisag, a vizszintesen az esemény mérete. A lyukas korokben egy mérés eredménye, a
telikben pedig tobb kisérlet egyiittes adatai lathatoak, a hozzajuk tartozoé illesztett hat-
vanyfiiggvénnyel [4].

ha azon pontparok szama, amelyek r tavolsagon beliil vannak, egy hatvanyfiiggvényt
kovetnek, formalisan C'(r) ~ rP.

Nem csak a hipocentrumok eloszlasa, hanem a megcstszasok méretei is skalafiiggetlen
tulajdonsédgokat mutatnak [4]. Nikkel mikrokristédlyokon végzett mérések azt mutatjak,
hogy az események frekvencidja és azok mérete hatvanyfiiggvényre illeszkednek abra).
A megcsuszasok jol latszanak a fesziiltség - deformécio grafikonon, ahol 1épcsésen né a
fesziiltség allandoan novekvs deforméci6 mellett (6] abra).
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6. abra. Nikkel mintak fesziiltség - deforméacio grafikonja. A lépcsés viselkedés a diszlo-
kaciolavinak miatt figyelhetSk meg. [4]

2. 2D modellek

2.1. Diszlokaciok

A kisérletileg tapasztalt jelenségek elméleti magyardzatat az un. diszlokaciok segitségével
tudjuk megadni, melyek a kristalyracs hibaiként foghatoak fel [6]. A kristalyhibdknak
tobbféle tipusa van, a legegyszertibbek a ponthibédk, ezeknél pl. egy szennyez6 atom miatt
torzul a kristalyracs egy kicsiny gombszerd tartoményban. Ugyan a ponthibdknak is
fontos szerepe lehet a deformécié bizonyos aspektusai esetén, magat a deformaciot mégis
elsGsorban a vonalszert diszlokacidok és azok mozgasa okozza. Az éldiszlokiciokat egy-
egy atomsik szabalytalan lezarodasa okozza a kristalyracson beliil. Ezek sikok, tehét a
hatarvonaluk egy vonal, igy beszélhetiink diszlokaciévonalakrol. Ezeknek a dinamikaja
erGsen anyagfiiggs. Sok mulik azon, hogy egy adott kristalyszerkezetben hany tgynevezett
csuszosik van, és azok hogyan helyezkednek el egymashoz képest.

Az egyik legfontosabb jellemzdje egy diszlokaciovonalnak a Burgers-vektora (|7} abra).
Ezt tgy kapjuk, hogy a vonal mellett keresiink egy kiinduldé atomot, és megkeriiljiik az
atomok mentén a diszlokaciot tigy, hogy a racs minden irdnydban ugyanannyi racsallandot
haladjunk. A kiindul6 és érkezési hely kozotti vektort (ami tokéletes kristaly esetén egy
nullvektor) nevezziik a diszlokacié Burgers-vektoranak. Ez a vektor adja meg, hogy a
diszlokacié elmozdulasa soran milyen irdnyd maradand6 elmozdulast okoz a racsban és
segitségével megadhato egy diszlokacio fesziiltségtere és rugalmas energiaja.
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7. abra. Burgers-vektor szabalyos kristalyban, illetve él- (bal) és csavardiszlokaciok (jobb)
esetén. [§]

2.2. Kétdimenzios szimulaciok

A diszlokacids mikroszerkezet evolicidjanak meghatarozasara az egyik legelfogadottabb
szimulacios eljaréas a diszkrét diszlokacio dinamika (DDD), mely soran az egyedi diszloké-
cibvonalak dinamikajara irunk fel mozgéasegyenleteket. Itt az elemi egységek a diszlokaci-
ok, nem pedig az egyes atomok.

A kezdeti szimulaciés modszerek kétdimenzidsak voltak, melyekben feltételezik, hogy
a diszlokaciok egyenesek és egymassal parhuzamosak. Ebben az esetben a diszlokaciokat
egy-egy ponttal reprezentalunk egy réajuk meréleges a sikon, és ezeknek a pontoknak a
koordinatait, illetve sebességét 1épteti id6ben a program két dimenzidban.

A szimulaciot egy négyzet alaku tartomanyban végezziik és a hatarfeltételt periodi-
kusnak valasztjuk (PBC, periodic boundary condition). Az eréket gy hatérozzuk meg,
hogy tébb, hataron tuli virtualis részecskét képzeliink a periodikus hatar mogé (tiikor-
diszlokéciok), és ezeknek az egyre csokkend jaruléku erdknek az Gsszegét vesszik.

A legegyszertibb esetben csupan egyetlen csuszosikot vesziink figyelembe és éldisz-
lokaciok mozgasat vizsgaljuk. Ilyenkor a diszlokaciok fesziiltségterének csak a sikbeli
nyirokomponense szamit, azaz egy-egy diszlokacionak ugyanigy definidlhatunk eréte-
ret, mint példaul egy elektrodinamikai szimulacional a toltéseknek. Egy éldiszlokacio
nyirofesziiltség-tere az (z,y) relativ pontban:

pb  x(z® —y°)
31— v) (@2 T 52 @

Toy =

Itt a p a nyirasi modulusz, v a Poisson-szam, b pedig a Burgers-vektor nagysiga. Szokas
az egyszertiség kedvéért bevezetni a G =

27r(f—1/) anyagra jellemzé allandot. Ezt dbrazolva
. abra) latjuk, hogy a fesziiltség tobb iranyban is zérus: az x = 0, és az © = +y

egyenesek mentén.

A csavardiszlokaciok fesziiltségtere iranyfiiggetlen, csupan 1/r-el csékken az r tavolsag
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8. abra. Egy éldiszlokacio nyirdfesziiltségtere a ra merdleges sikban.

novekedésével:

—ub
= — 2
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2.3. Megfigyelt alakzatok

Két diszlokicié egymashoz képest tobb poziciéban is lehet stabil egyensulyban. Ha azo-
nos az elGjeliik, akkor az © = 2’ esetben, ellentétes el6jel esetén pedig (' — ) = (¥ — y)
helyeken. Az ilyen formaciok keletkezésérsl meghizonyosodhatunk parkorrelacios fiigg-
vények vizsgalataval [7]. Ehhez az 6sszes diszlokicioparon végigmegyiink, és a relativ
(' —x, ¥y —y) koordinataknak az eloszlasat nézziik. Azt varjuk, hogy azonosak esetén az
' —x = 0, ellentétes esetben 2/ — x = +(y' — y) egyenes mentén latunk nagy strtiséget,
ezektdl eltérve pedig alig.

A diszlokaciok tere 1/r-el csokken, igy tavoli pontok esetén az egyedi diszlokaciok
hatasa elhanyagolhato, a stirtségiik iranyfiiggetlen. A [9] abran 2D szimulaciok alapjan
meghatarozott parkorrelacios fliggvények lathatoak, melyeket a py két- és p egyrészecske-
stirtiségek segitségével az alabbi moédon definidlhatunk:

T

) =25 -1, ®)
ahol kihasznaltuk, hogy a rendszer eltoldsinvarianciaja miatt az egyrészecske-stirtiség
konstans, a kétrészecske-siirtiség pedig csak a részecskék relativ 7 koordinatajatol fiigg.
Megkiilonboztethetiink dt+ és dt~ korrelacios fiiggvényeket aszerint, hogy csak azonos
vagy kiilonbozs elgjeld diszlokaciokat tekintiink. A [0 abran jol latszik az el6bb emlitett
két hatasnak az 0sszessége. Téavoli pontok esetén homogén a stirtiség, kis tavolsédgra a vart
irdnyokban magas, azokon kiviil pedig alacsonyabb, mint a tavoli homogén stirtiség.

A kisérletileg tapasztalt lavinak skalafiiggetlensége is megjelenik ebben a szimulaci-
6s modellben. A diszkrét pontok mozgéasabol kiszamithaté az ehhez tartozd akusztikus
jel energiaja [10]. Ezekre az eseményekre igaz, hogy az el6fordulasi valoszintségiik az
energiaval egy hatvanyfiiggvényt kovet abra).

A rendszerek relaxacidja soran a diszlokiciok atlagsebessége varhatdan csokken az
idében. A 2D DDD szimuléaciokkal azt is megtudhatjuk, hogy ez pontosan hogyan zajlik
az id6ben. A sebességek abszolut értékeinek eloszléasanak kiilonb6zé m-edik momentumai
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10. dbra. Az akusztikus emissziok valdszintiségének energia szerinti eloszlésa logaritmikus
skalan, két kiilonbo6z6 kezdeti paraméterrel (kék és piros). A kis dbran az energiak lathatok
az 1d6 fuggvényében. [10].



Qvi™

11. abra. A sebeségek abszolut értékeinek eloszlasanak a momentumai. Az azonos szinii
kiilénbo6z6 szaggatott vonalak kiillonb6z6 rendszerméreteket jelolnek. [13].

hatvanyfiiggvénnyel csokkennek [I3]. Az m = 1 eset pont a varhato érték, ez t085-el
arényos (L1} &bra).

Ezek az eredmények megmutatjak a 2D DDD szimuléciok relevancidjat. Két nagy els-
nylik is van, egyrészt gyorsan futnak, igy a statisztikai jelenségeket jol tudjuk vizsgalni sok
szimulacio egyiittes eredményeivel. Masrészt impliciten oldjak meg a differencialegyenle-
tet, tehat stabilak, és hatékonyak az id6lépés megvalasztasaban.

3. A ParaDiS program

3.1. 3D szimulaci6 sziikségessége

A kétdimenziés szimulacioknak a legnagyobb korlatja, hogy csak olyan rendszereket tud-
nak kezelni, amiben a diszlokaciévonalak egyenesek és egymassal parhuzamosak. A valo-
saghban is van olyan anyag, amelyben tobbnyire egyenesek a diszlokaciok de a gorbiiletnek
és a rendszer haromdimenzios jellegének természetesen fontos szerepe lehet a deforméacios
folyamatban.

Emiatt egy uj modszerre volt sziikség, amivel tetszéleges kristalyszerkezet kezelhetd.
Eddig is léteztek atomi, tn. modelkuladinamikai (MD) szimulaciés programok, mellyel
nagy pontossaggal lehet kristalyokat szimuldlni. Azonban ennek a modszernek az a hat-
ranya, hogy nagyon szamitasigényes, igy csak rendkiviil kis id6- és méretskalat tudnak
lefedni.

10



3.2. A ParaDiS miikudése

A jelenleg egyik legelfogadottabb ilyen jellegii szimulaciés program a Lawrence Livermore
National Laboratory altal 2001-ben kiadott, és azota folyamatosan fejlesztett ParaDiS
(Parallel Dislocation Simulator) [I1]. Ennek a szimulaciés modszere a haromdimenzios
diszkrét diszlokaciodinamika (3D DDD). Itt a 2D-ben is megszokott modon a diszlokacio-
kat diszkréten kezeljiik, azonban nem pontokkal, hanem 6sszefiiggd szakaszokkal reprezen-
taljuk a diszlokaciévonalakat. A szimulacios cella a 2D-vel analég moédon egy periodikus
hatarfeltételd (PBC) kocka.

A mozgésegyenleteket a diszkrét szakaszok csticsaira irjuk fel. Ezek a tulcsillapitott

dinamikat kovetik, mivel az elemi egységek tehetetlenségébdl adodo hatasok elhanyagol-
hatok a csillapito er6k hatasahoz képest. A mozgasegyenletek [12]:

—

d?"i

= M(f), (4)

fi=-VE{ri}), (5)

ahol f; az i-edik cstcsra hato erd, E a rendszer teljes energidja, és M (f;) a cstics mobilitasi
fiiggvénye, az i-edik cstcs sebességének és a rahato erének a fliggvényében.

Az egyes szakaszok hatérai a csicspontok, melyek akar 2-nél tobb élhez is csatlakozhat-
nak. Az ilyeneket tobbszords elagazasnak (,multi-junction"-nek) hivjuk (12 abra). Ezek
a csticsok altalaban 3 vagy 4 él talalkozasabol keletkeznek, és az élek kiilénbo6z6 cstuszosi-
kon vannak. Mivel ez az alakzat energetikailag stabil, és nem tud egyiittesen elmozdulni a
sok csuszosik miatt, igy egy akadalyt képez a tobbi, szabadon mozgd diszlokacioé szamara.

A cstcsok és élek topologiaja kulcsfontossagn a valosagot tiikrozd szimulécios eredmé-
nyekhez [11]. Az atomi szimulaciokban a rendszer kélesonhatéasai viszonylag egyszertek,
csak rengeteg elemi egységre (atomra) van sziikség, hogy egy kristalyban a diszlokaciok vi-
selkedését megfigyelhessiik. A 3D DDD algoritmusokban a szimulélt egységek sokkal egy-
szeriibbek, amihez rengeteg egyszertisitést tesziink. Az elemi kolcsénhatasokat bonyolult
hatasokra kell cserélni, hogy hitelesen reprezentaljak az atomi kélesénhatésok eredménye-
képpen létrejové rugalmas jelenségeket. Ezért a ParaDiS forraskodjanak 50%-at ezeknek
a topologikus folyamatoknak a lefrasa teszi ki, pedig futasidében szinte elhanyagolhatok.

A t6bbszoros elagazasok kialakulésa a kisérletileg is tapasztalt alakitasi keményedésre
ad magyarazatot [14]. Az alakitasi keményedés a fémek hideg megmunkalasakor figyelhetd
meg: az anyag alakitasi szilardsaga né az alakvaltozas mértékével. Példaul ez okozza
a gemkapocs ismételt hajlitdsa miatti eltorését. A szimulacid segitségével betekintést
nyerhetiink, hogy mi torténik pontosan egy anyag belsejében, milyen diszlokiciostirtiség
jelenik meg, és milyen mikroszerkezet alakul ki.

A ParaDiS nevében is megjelenik a ,parallel”, vagyis parhuzamos kifejezés. Ez arra
utal, hogy egy jol skalazhato, sok processzoron futd, szuperszamitogépekre tervezett szoft-
verrdl van sz6. Akkor lehet egy algoritmust j6l parhuzamositani, ha a komplex problémat
fel tudjuk bontani kisebb, lehetdSleg fiiggetlen részfeladatokra. A ParaDiS futasidejének
legnagyobb része a cstucsokra hato erck kiszamitasa forditodik [I1]. Ezt ugy tudjuk pér-
huzamositani, hogy magukat a cstucsokat a térben particionaljuk.
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12. abra. 4-es elagazas képzddése [14]. (a) Két diszlokacio kozel keriil a kézéppontjuknal.
(b) A kozépss rész egy kozos szakassza alakul (c) Fesziiltség hatasara elkezd visszaala-
kulni. (d) Egy harmadik diszlokacio kozel keriil a kozos szakaszhoz. (e) kialakul két 4-es
elagazas (f) ez az elagazéas Frank-Read modon [15] tjabb diszlokaciokat hoz létre.

—
—

-~
X

13. abra. Egy példa a ParaDiS 3 x 3 x 2 részre torténd térbeli dekompoziciojara [11].
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A térbeli dekompozicidhoz a szoftver rekurzivan kettéosztja téglatestekre a periodikus
cellat ugy, hogy a részekbe azonos szamu cstics keriiljon. El6szor x, majd y és z iranyra
merdleges sikokkal bontja részekre a teret . abra). Egy-egy ilyen rész keriil kiosztasra
egy processzormagnak. Ez azért is el6nyds, mert egy processzormag csak a kornyezetében
lévs 26 masikkal kell kommunikaljon, ami jelent&sen gyorsabb, mintha az 6sszesnek kéne
egymassal. Ezt a particionédlast a futds soran sokszor megismétli a program, hogy a
terhelés egyenletes legyen. Ez a modszer hatdsosnak bizonyult, ugyanis akar 132.000
processzoron is skalazhato [16].

A programnak sok kimeneti fajlja van, melyek az egyes szimulécioknal kiilon allitha-
tok. Az egyik az alleps fajl, ami altalanos adatokat tartalmaz, tobbek kozott az eltelt
id6t és a diszlokacidstirtséget irja ki minden idélépés utan. A masik gyakran hasznélt
kimenet minden el6re beallitott szamu id6lépés utan készit egy fajlt, amiben az Osszes
diszlokacioszakasz végpontjainak koordinataja taladlhaté. Kz abrazolasra és kiilénbo6zé
elemzésekre is alkalmas.

A ParaDiS mértékegységrendszere alapvetGen az SI-t hasznalja, de a tavolsagegysége a
Burgers-vektor hossza, ami az alapértelmezett anyag esetén by = 2,875-1071% m. A kés6b-
biekben hasznalom ezt a by egységet tavolsdgegységként. Ennek a méretnek nincsen fizikai
jelentGsége, a kés6bbiekben latjuk majd, hogy a jelenségek kvalitativan méretfiiggetlenek.

4. A kutatasom célja

Ahogy azt bemutattam, hogy a 2D DDD szimulaciok bizonyos jelenségeket jol leirnak,
azonban jellegiikb6l adodoan sok jelenség leirasara (pl. a diszlokécio-gorbiilet hatasanak
vizsgalatara) nem alkalmasak. A 3D DDD szimuléaciok jobban modellezik a valésagot,
viszont sok hatranyuk van a 2D-hez képest.

Egyrészt nem allnak rendelkezésre a differenciadlegyenleteket teljesen implicit moédon
megoldé modszerek, mint 2D-ben, ami stabilitasi problémékhoz és jelentés numerikus
zajhoz vezethet. Emiatt csokkenteni kell az id6lépést, ami lassitja a szimuléaciot, és to-
vabb noveli az egyébként is magas szamitasigényt. Masrészt a keletkezett struktirakat a
rendszer komplexitasa miatt nehéz kvantitativan elemezni.

Az akusztikus emmiszié jelenségét a 2D szimulaciok megfelel6en megmagyarazzak,
azonban olyan feltevéseket tesznek, amik miatt nem lesz egyértelmien helyes a jelenség
leirdsa. Ez a jelenség csak statisztikailag vizsgalhato, melyet sok szimulacié kvantitativ
osszevetésével tudunk csak elérni. A 3D-s szimulacioknal nehéz mind a statisztikai sokasag
elgallitasa, mind a relevans kvantitativ jellemzsk megalkotésa. Ezért csupdn 3D-ben nem
lehet kielégit leirast adni. Azonban arra tokéletes a 3D modszer, hogy a 2D alapfeltevéseit
és kvalitativ jelenségeit vizsgaljam, ezzel alatdmasztva a 2D-vel adott magyarazatot.

A célom, hogy a 2D-ben tapasztalt jelenségeket 3D-s szimulaciokban is megfigyel-
jem, Osszevessem a hasonlosédgokat és a kiilonbségeket, igy megerGsitve a 2D-s modszer
eredményeinek relevanciajat. Ehhez egyszeres cstuszasra orientalt véletlenszerd kezd&kon-
figuraciok idébeli relaxécioit vizsgaltam.

Az egyszeres cstszasi rendszer két dolog miatt is fontos. Egyrészt a nagyobb AE jeleket
egyszeres csiszési rendszert anyagokban mérték [§], és a lavina-jelenségeket 2D-ben sokat
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vizsgalta a szakirodalom, igy 0ssze tudom hasonlitani a 3D-s eredményeimmel. Méasrészt a
kutatocsoportom kisérleti része sokat foglalkozik HCP (hexagonal close-packed) szerkezetii
anyagokbol (pl. Zn, Mg, stb.) faragott mikrooszlopok vizsgalataval [9]. Ezek a minték
gyakorlatilag egy cstszasi rendszerrel rendelkeznek, igy az altaluk megfigyelt jelenségekkel
is Ossze tudom vetni ezekkel a 3D-s eredményekkel.

5. Mobdszerek

A kutatasom soran a ParaDiS programot hasznaltam, amit az ELTE ATLASZ szuperszé-
mitogépén futtattam. A szoftver a készit6ktdl forraskoddal, dokumentéacioval és példakkal
érkezik. Ezért az elsd kihivéas a program leforditasa volt. Miutan megismertem a paramé-
terek koriilbeliili mtikodését, atallitottam a forditast az ATLASZ-nak megfelels célpont-
ra, a forditas sikeresen megtortént. Sajnos nem sikeriilt azokat a kapcsolokat beallitani,
amivel parhuzamosan, tobb szalon is jol miikddik, ugyanis a tobbszali példaprogram is
gyorsabban fut egy szilon, mint az ajanlott 8-on. Ez a hidnyossig nem olyan jelentds,
mert az altalam futtatott szimulaciok viszonylag kis rendszerek voltak, amik egy szalon
is kis id§ alatt lefutottak.

A ParaDiS-hoz a f6 programon kiviil tartoznak segédprogramok is. Az egyik ilyen a
paradisgen, ami néhany egyszertibb alapelembél egy kezddkonfiguraciot készit. En egy, a
PBC kocka élhosszanal sokkal nagyobb hurkot hasznaltam, melynek a kozéppontja vélet-
lenszert a kockan beliil. A hurkot feldarabolja a PBC kocka falai mentén periodikusan,
igy ami az egyik oldalon véget ér, a szemben lévében folytatja. Egy ilyen kezdeti allapot
lathato a[14] abran. Mivel a kor sugara joval nagyobb a dobozméretnél, igy a szakaszok
kezdetben kozel egyenesek.

A ParaDiS-ban nincsen kiilon HCP kristalyszerkezet, igy az FCC mobilitast hasz-
naltam - a 2D-hez hasonléan - egy aktiv cstiszasi rendszerrel. A diszlokéciok nincsenek
parhuzamosra rogzitve, ami lehetdséget ad a gorbiilt diszlokacio-rendszerek viselkedésének
vizsgalatara, és 2D-s eredményekkel valo Gsszevetésre.

6. Eredmények

6.1. Azonos konfiguracié relaxaciéjanak méretfiiggése

“ e,

Itt az azonos topologikusan ekvivalenst jelent, vagyis a méret megvaltozasa csak a skalat
valtoztatja, a diszlokaciok szamat és elrendezddését nem. Ilyen konfiguraciokat a véletlen
allapot generalésat szabélyozod seed paraméter dllando értéken tartaséval készitettem. Ez
természetesen a diszlokaciostirtiség megvaltozaséaval jar, de varakozasaim szerint kvalita-
tivan ugyanazt az eredményt kapom, csupan més idgskalan torténnek az események.
Hogy kvantitativan is 6ssze tudjuk hasonlitani a kiilénb6z6 szimulaciokat, at kell ska-
lazni az id6t és egyéb mennyiségeket is. A diszlokéiciok alkotta rendszer skalafiiggetlen,
tehét egy egyensulyban 1év6 rendszert a kétszeresére "felnagyitva" is egyensulyban 1é-
vt kapunk. Ezért célszert tavolsagokat tigy mérni, hogy a diszlokaciok kozotti atlagos
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14. abra. Egy kezdeti (A) konfiguracio és annak a relaxalt (B) allapota. A tengelyek a
burgers-vektor hosszanak by egységében vannak, az id6 (t') egy dimenzidtlan atskalazott
id6, ami a rendszermérettdl fliggetlen.

tavolsaggal (1/,/po) elosztjuk, vagyis 2’ = x - |/pg, ahol py a szimulaci6 kezdetén a disz-
lokaciostirtség by egységekben. Igy o' egy dimenziotlan jellemzd lesz.

A diszlokaciok kozotti erdk a tavolsadguk reciprokéaval, vagyis %—el aranyosak, ami tul-
csillapitott rendszerekben a sebességre is igaz. Ahhoz, hogy ugyanaz a jelenség bekdvet-
kezzen, a diszlokacioknak r-el ardnyosan tobb utat kell megtennitik. Ezekbdl az adodik,
hogy az atskalazott id6 ¢ = t - MGb3p, lesz, ahol py a kezdeti siiriiség, a dimenzidtlan-

saghoz sziikséges konstansok pedig M = 10 5— mobilitas, G = = 1.55-10'° Pa a

7
kordbban bevezetett allando, by pedig a Burgers-vektor naugység&?.r(1 .

A szimulacié egyik pillanataban 1évé diszlokaciostiriiséget konnyen dimenziétlanithat-
juk: p = p%' Ez nyilvanvaléan meg fog egyezni két topologikusan azonos rendszer esetén,
ha azok ugyaniigy fejlédnek. A szimulécioim sorédn L oldalu kockéba helyezzem R sugari
kort, igy a kezdeti stirtiség py = %.

Ha abrazoljuk a p’ stirtiséget a t' fliggvényében, akkor hasonl6 gérbéket kapunk az L
rendszermérettdl fiiggetleniil abra). A kisebb rendszerekhez kevesebb adatpont van,
mivel a szimuléciés id6lépések valos ideje nagyjabol megegyezik a kiilonb6z6 rendszerek-

nél, de sokkal nagyobb 2’ utakat tesznek meg a diszlokéaciok lépésenként.

Kvalitativan arrol is megbizonyosodhatunk, hogy ugyanazon t'-nél a rendszer az L
értékétdl fliggetleniil hasonld éllapotban van. Ehhez a program altal készitett kimeneti
fajlok alapjan elkészitett pillanatképeket hasonlitottam Gssze . abra). Bar az abrak
nem tokéletesen ugyanolyanok, a formaciok jo része mindkét abran megfigyelhetd.

Az dbran csak a diszlokacidvonalak fizikai elhelyezkedését latnank, azonban ennél tébb
informéaciot is hordoznak; a szakaszok Burgers-vektorral bezart szoge is lényeges. Az él-
diszlokaciok merslegesek, a csavardiszlokiciok parhuzamosak a Burgers-vektorra. Defi-
nidlhatunk egy ¢ tényez6t, ami leirja ezt a kapcsolatot: ¢ = bl = cos ©, ahol bésia
Burgers-vektorral illetve a diszlokacidszakasszal egy iranyba mutato egységvektor, és ¢ a
két vektor altal bezart szog. Ha iranyitast valtunk, mindkét vektor formélisan elGjelet
valt, de ¢ invarians marad az irdnykonvencié valtoztatasara. Mivel —1 < ¢ < 1, egy
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15. abra. Az atskalazott stirtség (p') az atskalazott ids (¢') fiiggvényében.

szinskéalat tudunk hozzarendelni (16| abra szinskala). Ezen a szinskalan éldiszlokaciokbol
allo dipolok egy kék-piros part alkotnak.

6.2. Sikmetszetek

A fentebbiekben lathattuk a dipolképzédés jeleit, de ahhoz, hogy kozvetleniil 6ssze lehes-
sen hasonlitani harom- és kétdimenzios rendszereket, metszetet kell késziteni. A konfigu-
raci6 elkészitésckor ismert a Burgers-vektor irdnydba mutato (B), és a korlapra mer6leges
egységvektor (]\7 ). Ezek merdlegesek egymasra. A kordbban bemutatott 2D modellek-
ben a szimulécids sik megegyezik a B és N altal kifeszitett sikkal. Ha felvessziik még az

E=NxB vektort, akkor egy 1j, természetes ortogonélis koordinata-rendszert kapunk,
amit az anyagszerkezet definiél.

Az 4j koordinaték legyenek s a csavardiszlokaciok (screw dislocation), e az éldiszlo-
kaciok (edge dislocation), és n a normaélis vektor irdnyai. Az egyes koordinatédk dimenzi-
Otlan egységben megkaphatok a vektorokra vald vetitéssel: s = B T\/Po; € = E- /P,
n=N-7\/po.

Ezekkel a koordinatdkkal méar tudunk metszetet késziteni a periodikus cellarél. Mi-
vel a cstszosik meg van dontve a PBC kockahoz képest, igy a metszet nem egyszertien
egy négyzet lesz. Az abrakat a kétdimenzids konvenciot kovetve gy forgattam, hogy a
diszlokéaciok mozgési iranya (e — s sik) vizszintes legyen.

A metszetekhez egy 14j szinskalat is bevezethetiink, ha a szakasz iranyvektorat levetit-
jik az e — s sikra, majd az E vektorral bezart sz0g szerint szinezziik a pontot. Sziikség
van még egy \ = b-B=+1 szorzora, hogy az adott szakasz irdny- és Burgers-vektoranak
egylittes megfordulésara invarians legyen. Tehét az [ irAnyvektori és b= \B Burgers-
vektoru szakasz szoge:
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bevezetett dimenzidtlan egységek a méretbeli kiilonbség szemléltetése miatt.

a = atan2(\ - B, Ml - E) (6)

ahol atan2(y, x) az (x, y) koordinataju pont x tengellyel bezért szogét jelenti a ]-180°, 180°]
intervallumban.

Az éldiszlokaciok parhuzamosak a Burgers-vektorral, tehat a szogik 0° és 180° az
elgjeliiktdl fiiggben. A csavardiszlokiciok parhuzamosak vele, tehat ott o = +90°.

El6szor az éldiszlokaciokra merdlegesen (az s —n sikban) metszettem el, a kocka koze-
pén atmend sikkal abra). A kezdeti allapoton latszik, hogy minden szin (diszlokacio-
orientacio) megjelenik, és a pontok eloszlasa véletlenszertd. A végallapotban megjelennek
a piros-kék pontparok, éldiszlokaciok dipdljai. A poélusok egymashoz képest 45°-ban all-
nak, amit az elmélet a fesziiltség iranyfiiggésébdl megjosol. A dipolok létrejotte megerdsiti
a 2D szimulaciok eredményeit.

Ha a csavardiszlokaciokkal merdlegesen (e — n sikban) nézziik a metszetet, akkor mas
képet kapunk . abra). A kezdeti véletlenszertiség és a dipolképzsdés ugyantgy megjele-
nik, mint az éldiszlokiciok esetén. Ebben az esetben azonban a dipoélt alkoté diszlokaciok
nem 45°-os irdnyban, hanem egymas felett-alatt helyezkednek el. Ez 6sszhangban van
azzal, hogy a csavardiszlokiciok tere iranyfiiggetlen, igy a lehetd legkozelebb igyekeznek
beallni egyméshoz, ami az x iranyt mozgasuk esetén az egymast folotti elhelyezkedést
jelenti.

A fentiekben bemutatott kétdimenzios modellek nem tartalmaznak csavardiszloka-
ciokat, tehat ez a metszet nem vethetd Ossze kovetleniil az azokbodl szarmazo korabbi
eredményekkel.

Az éldipolok kialakulasa jol megfigyelhets az én 3D-s szimulaciomban is. Azonban
a masik jellemzg alakzat, az tn. fal [I7] szinte egyaltalan nem jelenik meg. Falaknak
hivjuk az egymas {6lott 1é6v6 azonos elGjeld diszlokacidesoportot. Ez rendszerint terhelés
nélkiili allapotban is (ketténél akar joval) tobb diszlokaciobol all, azonban a . abran a
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17. abra. A rendszer éldiszlokaciokra merdleges metszete a kezdeti (bal, ¢ = 0) és relaxélt
(jobb, ¢ = 0,637) allapotban. A fekete hatarvonalak a PBC kocka oldallapjai, a jobb
oldalon a kék-piros pontparok a kialakult éldiszlokacio-dipolok.

6 6
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18. abra. A rendszer csavardiszlokiciokra merdleges metszete a kezdeti (bal, ¢ = 0) és
relaxalt (jobb, ¢ = 4.79-107) allapotban. A fekete hatarvonalak a PBC kocka oldallapjai.
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19. abra. Eldiszlokiciokra meréleges metszetek két kozeli koztes pillanatban. A bekarika-
zott dip6l 2D-ben nem latott moédon 90°-al elfordul.

relaxalt allapotban csupan egyetlen par figyelhetd meg. Ez feltehetGen azért van, mert a
csavardiszlokaciok jelenléte miatt a falak nem stabilak.

Ami viszont megfigyelheté 3D-ben, de 2D-ben nem, az a dipolok gyors megfordulésa.
2D-ben a szimulalt a diszlokaciovonalak teljes hosszukban merdlegesek a szimulalt sikra,
nem tud csak az egyik része elmozdulni. Eppen ezért ahhoz, hogy két stabil egyensily (-45°
és +45°) kozott atforduljon, hatalmas erdre lenne szitkség. 3D-ben az nincs ilyen megkotés,
a dipol egyik végén elindulhat ez az atfordulas, ami végigszalad az egész hosszan. Erre
latunk egy példat a abran.

6.3. Szogek eloszlasa

A diszlokaciok a szogeinek eloszlasat is vizsgaltam. Ehhez kiillonb6z8 metszeteket készitet-
tem az éldiszlokaciokra mer6legesen, és a metsz6 szakaszok o szdgeinek eloszlasat vizsgél-
tam. Ha csak egyszertien eltolnank a sikot, akkor egyre kisebb lenne a metszet. Azonban
a szimulécios cella periodikus, ezért a mellette 1évS periodikus cellaban elmetszett diszlo-
kaciok is ekvivalensek a "f6" cellaval, igy nem jonnek be a PBC cella orientacidja miatti
hatasok az eloszlasokban.

Mivel az eloszlas egy statisztikus jelenség, sok adatpontra volt sziikség. Ehhez 64
szimulaciot futtattam, amiknél csak a kor kézéppontjanak kezdeti helyét, vagyis a para-
disgen programban a seed értékét valtoztattam. A sok szimulacié tobb elolt metszetébdl
készitettem az eloszlést.

A szbgeloszlasban sokféle szimmetria van. Egyrészt, egy szakasz iranyvektorat 180°-al
elforgatva ugyanazt a szakaszt kapjuk, tehat ez egy eltolasi szimmetria. Masrészt, ha a
feliilet normaélisara tiikrozziik, akkor is 1ényegében ekvivalens diszlokaciot talalunk. Ezeket
a szimmetriakat kihasznélva csokkenthetjiik a zajt. A kezdeti konfiguraciok szogeloszlasai
t' = 0-ban a |20l abran lathatoak. Az abra a 0° koriil szimmetrizalt zajcsokkentés céljabol.

Stulyozas nélkiil abrazolva egyes diszlokicioknak nagyobb az esélye metszeni a sikot, igy
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20. abra. A diszlokaciok « szogének normalt eloszlasa a szimulacio kezdetén. (A) sulyo-
zatlanul, a legjobban illeszkedd cos fiiggvénnyel, (B) 1/cos(©)-val stlyozva.
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21. abra. A diszlokiciok a szogének normalt, sulyozott eloszlésa relaxalt allapotban.

annak a vonalnak az « szoge gyakrabban jelenik meg a hisztogramon. Ez a P valészintiség
a stk normalisaval bezart szogtsl (©) fiigg P ~ | cos(0)| modon. Ha 1/|cos(©)] = 1/(M -
E)—Vel silyozzuk a szakaszokat, akkor akkor ezt a hatést kompenzaltuk. Mivel © és o nem
fiiggetlen, az egyik komponensiik megegyezik, igy illeszthetiink a stlyozatlan eloszlasra

cos fliggvényt.

Lathato, hogy még sulyozva is a 0° egy kiemelkeds csics. Erre az egyik lehetséges
magyarazat, hogy a ParaDiS kimeneti fajlt csak az elsg id6lépés utan ad, és annyi id6 is
elég, hogy a 0° koriili diszlokaciok egymas felé forduljanak.

Relaxalt allapotban mashogy néz ki ez a silyozott eloszlas . abra). Mivel kisebb
a zaj, 64 helyett 256 dobozzal csindltam a hisztogramot. Itt 0°-nal kiemelkedd csicsot
latunk, a dip6lok dominancidjanak megfelel6en. Nagyobb szdgek esetén megfigyelhetiink

20



10
1.00 1.00
0.75 0.75
08
0.50 0.50
0.25 o 0.25
>~ 0.00 > 0.00
-0.25 o -0.25
-0.50 -0.50
02
-0.75 -0.75
-1.00 -1.00
0o

-1.00 -0.75 -0.50 —-0.25 000 0.25 050 0.75 1.00 -1.00 -0.75 =0.50 -0.25 0.00 0.25 050 075 1.00
Xl
22. dbra. Az él- (A) és csavardiszlokaciok (B) parkorrelacidja a dimenzidtlan 2/, y" egysé-
gekben. Jol latszanak az éldiszlokacioknal a 45°-ban all6 dipolok, a csavardiszlokécioknél
az egymas folott 1évs dipolok.

mas, kezdGkonfiguracié okozta jelenség is.

6.4. Parkorrelacid

Az elkésziilt metszetek alapjan a 2D-s szimulaciokhoz hasonléan parkorrelacios siirtiséget
[18] is néztem. Itt is a 64 szimulaci6 pontjait vettem, tobb parhuzamos metszs sikon. A
2D-vel ellentétben a sikvélasztas szabadsaga adott, én az él-, illetve csavardiszlokaciokra
merGleges sikokat vettem kiilon.

Az éldiszlokaciok parkorrelaciojan . A &bra) jol lathatoak a 2D-ben is tapasztalt
dipolok, az © = 4y egyeneseken. Erdekes, hogy egy minimum tavolsagnal kozelebb
egyaltalan nem taladlhatok diszlokdciok. Ez azért lehet, mert a PBC hatarfeltétel miatt
ennyivel tolodnak el az egymas f6lotti sikok, és nem tudnak kozelebb keriilni a cstszosik
korlatozasa miatt. = irdnyban azonban el tudnak mozdulni, igy ott lehetnek kozelebb
is a tobbi diszlokécio fesziltségterének fiiggvényében. A csavardiszlokaciok esetében .
B ébra) az egymas felett allo falak megfigyelhetk, azonban a metszeteknél tapasztalt
modon csupan 2-3 van egymés folott.

c st

Az éldiszlokaciok parkorrelaciojabol leolvashatjuk az atlagos dipolméretet, ami d’ =
0.114-re adodik.

6.5. Korrelacios integral

A kialakult rendszert vizsgalhatjuk korrelacios integral segitségével. Ehhez mintavételez-
ziik a szakaszokat kis hosszonként, majd a keletkezett pontparok tavolsaganak a hisztog-
ramjat abrazoljuk log-log d4bran. A mintavételezés nagyon fontos, mert til ritkan felvett
esetén el6fordul, hogy egy diszlokaciévonalon két szomszédos pont messzebb van, mint a
mellette 1év6 diszlokacidvonal pontjai, igy a vonal sajat magaval vett korrelacidja egyal-
talan nem jelenik meg. Tl stirtin sem vehetjiik a pontokat, ugyanis a pontparok O(n?)
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23. abra. A diszlokaciorendszer korrelacios integralja kezdetben (kék) és relaxalt élla-
potban (narancs). A vizszintes tengelyen a dimenzidtlan tavolsag, a fiigglegesen az 1’
tavolsdgnal kisebb pontpar-tavolsagok aranya taldlhato.

szama miatt a futdsidé hatalmas lesz. A mintavételezés nem lehet tokéletesen homogén,
mert a diszkrét szakaszok hossza valtozo, nem lehet mindegyiket ugyanakkora szakaszokra
feldarabolni. Ezért a hisztogramban silyoztam a pontparokat a hozzajuk tartozo szakasz-
hosszok szamtani kozepével.

A[23] abran lathato, hogy a kezdeti allapotban kis tavolsagoknal a korrelacios integral
(r' < 0,2) egy D = 1 meredekségii egyenes. Ezen a tavolsdgon az egymés melletti diszlo-
aminek valoban D = 1 a korrelacios dimenzioja. Ahogy kozelitiink a kocka mérete (L)
felé, gy egyre nagyobb lesz a szomszédos diszlokaciok hatasa, igy a dimenzio D = 2,5
lesz. A kocka méretével bsszemérhetd tavolsagoknal ismét kicsi lesz a meredeksége, de ez
csak a hatarfeltétel kovetkezménye.

A relaxalt allapotban nagyon kis tavolsagoknal ugyanigy egy egyenes sajat magaval

c stz

két gorbe. Egy tranziens szakasz utan parhuzamosan haladnak, ami megegyezik egy dipol
két egyenesének korreldcios integraljaval, vagyis adott »' téavolsdgon beliil kétszer annyi
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24. abra. Egy d’ = 1 méretid dipdl korrelacios integralja. C; egy egyenesnek, C5 pedig a
dipolnak a korrelacios integralja 1’ = 2-nél. § egy normaléstol fliggs konstans.

pont van, ami a log-log abra miatt egy konstans eltolasként jelentkezik. Amikor elérjiik
a dipolok egymas kozti tavolsaganak skalajat (r’ & 1), a két gorbe sszeforr és egyiitt fut
tovabb.

6.6. Dipolok aranyanak becslése

A dipoélméret utani parhuzamos szakasz eltoldsanak segitségével becslést adhatunk a di-
polban 1évé diszlokaciok aranyarol az osszeshez képest. Ha az 0sszes diszlokacié dipolban
lenne, akkor az integral értéke d’-nél sokkal nagyobb, de a dipolok kozotti tavolsagnal
kisebb tartomanyon pont kétszeres lenne (lasd 241 abra). Azonban nem vehetiink elég
nagy tavolsagot (pl. 10d), mert ott méar a szomszédos dipolok hatésa is megjelenik.

Ha r' = 2d'-nél nézziik a gorbéket, akkor egy dipélnal mindig egy konstans értékkel
lesziink az elméleti kétszeres érték alatt. Ezt a konstans szorzot () meghatarozhatjuk,
ha leolvassuk az egyenes (C}) és a dipol (Cy) elméletileg szamitott korrelacios integraljat
r’ = 2d'-nél a abran lathato modon. Ezek alapjan § = % = 1,0717, ami nem
fiigg a dipolmérettsl és a hisztogram normalési faktoratol, tehat tetszéleges rendszernél

hasznalhato.

Alkalmazva ezt a modszert ' = 2d’ = 0,228-nal az integralok aranya 1,40 40,02, amit
p-val felszorozva 1,50+ 0,02-t kapunk. Ez azt jelenti, hogy a diszlokaciok (50 42)%-a van
dipolban, a tébbi szabadon a becslés szerint.

A metszeteken (17] és . abra) megszamolhatjuk a dipolokat és diszlokéaciokat, amik-
nek az ardanyabol kiszamoljuk a dipolok ardnyat. Ez nem a pontos érték, ugyanis a sikok
megvalasztasa valamennyire silyozza a kapott eredményeket, valamint ezt a szamolast
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csak ezen az egy reprezentativ rendszerben végeztem el. A két képen Osszesen 65 disz-
lokacio taldlhato, melyek koziil 32 van dipolban, vagyis az aranyuk 49%. Ez igazolja a
becslés helyességét.

6.7. A GND méretfiiggése

A dipolok kialakulasat més kvantitativ modon is vizsgalhatjuk. A diszlokaciérendszerek
egyik jellemzGje a geometriailag sziikséges diszlokaciok (geometrically necessary disloca-
tions, GND) [19], melyek a diszlokaciovektorok elGjeles vektori dsszege. Ez 2D-ben csupéan
a pontok szaménak elGjeles 0sszegét jelenti, 3D-ben pedig a szakaszokat kell vektorosan
osszeadni. Egy szakasz ellentétes Burgers-vektora esetén ellentétes iranya vektorként kell
tekinteni. Ezt a kordbban definialt A\ = b- B = +1 szdmmal tudjuk figyelembe venni.
Az igy kapott vektort elosztva a szakaszok hosszéanak Osszegével definidlhatjuk a GND-
strtiséget:

| 30 7|
2 73]

Ez terheletlen esetben, amilyen a vizsgalt relaxécios folyamat, az egész szimulacios

(7)

PGND =

cellara nézve 0. Ha viszont a PBC kockat feldaraboljuk n x n x n kisebb kockara, és
panp-t ezekre szamoljuk ki, majd a dobozban 1év6 6sszes szakaszhosszal (Y- |77]) atlagoljuk,
akkor egy n-t6l fliggd pozitiv szamot kapunk (panp(n)). Ez a dipolossagot és az események
lokalitasat is jellemzi. Egy teljes mértékben dipolokbol allo rendszernél ez az érték 0, mert
akarmilyen kis dobozokat vesziink, a dipolok miatt a szamlalé mindig 0 lesz. Egy lavina,
amely mérete kisebb az adott dobozméretnél, nem okoz valtozast a GND-stirtiségben,
azonban kisebb dobozméretekben igen. Igy az események méretét is megtudhatjuk.

Abréazolva kiillénb6z6 n-ek mellett panp(n) alakulésat az idsben (25 abra) azt latjuk,
hogy a kis dobozméretek (n > 66) esetén ez az érték kozel 1 a teljes relaxécié soran. Ez
a méret a dipolméret koriili: L'/66 ~ d'. Ennél kisebb tévolsdgokon nem latszik semmi
a rendszerrel torténé eseményekbdl. Nagyobb méretek esetén az elején gyorsan csokken,
majd lassan kozelit a végss allapothoz. ¢ = 0,27 koril megjelenik egy esemény, ami
nagyon nagy dobozméretnél nem lathato. Nagyjabol az n = 7 egyenesnél még lathato az
esés, n = 6-nal nem, igy a becsiilt mérete a lavinanak L'/6 = 1,26.

Itt megfigyeltiink egy olyan lavinat, ami akusztikus emisszioval jarna. Ez kevés ahhoz,
hogy jobban vizsgéaljuk 3D-ben az akusztikus emisszi6 jelenségét, azonban arra elég, hogy

c stz

vizsgalatokat alatdmasztja.

7. Osszefoglalas

A kutatasom soran a szakirodalom altal széleskortien targyalt 2 dimenzios diszkrét disz-
lokéciodinamikai szimulaciokat (2D DDD) hasonlitottam Ossze egy cstiszasi rendszert 3D
DDD szimulaciéim eredményeivel. Arra kerestem a valaszt, hogy a 2D-ben tett kozeli-
tésekkel latott alakzatok vajon megjelennek-e 3D-ben, és a valosdgot jol leirja-e a sokkal

24



n=100
n=94
n=87
n=81
n=76
n=70
n=65
n=60
n=53
n=50
n=46
n=42
n=38
n=34
n=30
n=27
n=24
n=21
n=19
n=16
n=14
n=12
n=11

Pcno [1]

W
0.4 Y Ay My L\‘f‘*”’\.wwf
41 s ) L : o
“\ ’/,.'_:-f \ Vi —— w "‘-n_w..;— n=9
Ty e A n=8

n=7

0.31 i .

[ W e n=6

n=>5

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7
t'[1]

25. abra. L' = 7,55 méretd szimulacioban a pgnp(n) alakulasa kiilonb6z6 n-ek esetén a
dimenziotlan ¢ id6 fliggvényében.

egyszertibben kezelhetd modell.

A szimulacidimban egy cstiszasi sikkal rendelkezé anyagban a diszlokaciok relaxaciojat
szimulaltam véletlenszertd kezdSkonfiguraciobodl a ParaDiS program segitségével.

Azonos konfiguracioknal a bevezetett dimenzidtlan mennyiségek valoban méretfiigget-
lennek bizonyultak, igy a 2D-ben megfigyelt skalafiiggetlenség 3D-ben is ugyantgy igaz.

Sikmetszetek segitségével a 3D-s szimulacié kimeneteit 2 dimenzidssa tudtam alakita-
ni. Az éldiszlokaciokra merdleges metszeteken ugyanugy latszanak éldiszlokacio-dipolok,
mint 2D-ben. Azonban az tn. falak nem jelennek meg, csupan egy-egy diszlokaciépar
figyelhets meg egymas f6lott. Ez a 2D-ben elhanyagolt csavardiszlokaciok miatt lehet. A
csavardiszlokaciokra meréleges metszeten taldlhatéo néhény par egymaés f6lott, de itt sem
latunk falakat. A 2D modellben nagyon nehezen megvalosuléd dipol-atfordulasra is lattunk
példat az éldiszlokaciokra merdleges metszeten.

A 2 dimenzi6és modellben minden diszlokicié parhuzamos és éldiszlokaciokat tartalmaz
csak a rendszer, azonban az én 3D szimulaci6imban ez nem igaz. Lathato a relaxalt rend-
szerben a parhuzamos diszlokaciok dominancidja, azonban ezek nem csak éldiszlokaciok,
sokféle diszlokacio-irany megjelenik.

Pérkorrelacio segitségével az éldiszlokaciokra meréleges metszetbdl az éldipolokat kvan-
titativan is vizsgaltam, melybdl meghataroztam a dipélméretet. A csavardiszlokiciokra
merdGleges metszetbdl készitett parkorrelacion latszottak az egymas folott allo dipolok, de
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falak nem.

A kezdeti és relaxélt rendszer korrelacios integréaljainak osszevetésével megfigyelhets
a kialakult alakzatok méretei. A dipolméretig egyiitt fut a két gérbe, majd szétvalnak
két parhuzamos szakaszra, és az atlagos dipoltavolsagot elégve Osszeforrnak és egyiitt
futnak az cella méretéig. A jellemz6 dipdlméret ismeretében egy modszert mutattam
meg a dipolban 1évé diszlokaciok aranyanak becslésére. Ennek a becslésnek a helyességét
empirikusan igazoltam a metszeteken 1év6 pontok megszamolasaval.

A geometriailag sziikséges diszlokaciok aranyanak kisebb dobozokra valo atlagolasdnak
modszerével lathatova tettem a kiilonb6z6 méretskalakon torténd eseményeket. Egy lavina
méretére is becslést adtam.

Osszefoglalasként elmondhat6, hogy a 2D-ben megfigyelt diszlokacio-dipolok 3D-ben
is megjelennek, és a 2D modellek leirdsa a kisérleti tapasztalatokrol helyesek. Azonban
kiilonbségek is vannak a két modell kozott, példaul falak megjelenését nem tapasztaltam
3D-ben.

8. Kitekintés

A kutatasomban csak terheletlen relaxaciokat vizsgaltam. A terhelés alatti viselkedés is
jol dokumentalt 2D-ben, igy azokat is 0ssze lehetne vetni a jovében a 3D-s eredményekkel.
Terhelés alatt 2D-ben jelent&sebb a falak mérete, igy lehet, hogy méar megjelennének 3D-
ben is.

A relaxaciok méretfiiggését csak egy adott konfiguracioval végeztem. Sok kiillonbo6zé
véletlenszerd konfiguracié relaxaciojat is meg lehetne nézni, és Osszevetni a kapott rela-
xécios id6 méretfiiggését a 2D-ben kapott Gsszefiiggéssel.

To6bb cstuszasi rendszert anyagot nem vizsgaltam a 2D-vel valoé konnyt 6sszehasonlit-
hatosag miatt, de a relaxécios id6 méretfiiggése ilyen rendszerek esetén is érdekes lehet.
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