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1. fejezet

Bevezetés

1.1. Motivacio

A szemcsés anyagok nyirdsanak vizsgalata nagy miltra tekint vissza, a téma
gyakorlati jelentésége miatt. Makroszkopikus és mezoszkopikus elméletek
sokasaga all rendelkezésre, hogy az anyag viselkedését minél pontosabban
leirja, azonban ezen modellek tulnyomoé tébbsége igen specifikus, nagy alta-
lanossagban hasznalhaté elmélet még mindig hidnyzik. Talan az egyik legne-
hezebb tartomany, ahol még mindig nincs altalanosan elfogadott elmélet, a
kvazistacionérius folyamatos nyirés allapota. A dolgozatban ezzel az esettel
foglalkozunk.

A kvéazistacionarius nyiras soran, a lassan fesziiltséggel telit6dé minta id6rél
idére, egy nyirasi sav formajiban tehermentesiti az anyagot. A nyirasi sav
folyamata azonban nem kvazistacionarius, mivel igen gyorsan jatszodik le,
mikdzben jelentds hatassal van az anyag szerkezetére, és ezaltal a kdvetkezs
lehetséges nyirasi sav helyére. TG6bb probéalkozas van [1] |2], hogy ezt az
onszervezd folyamatot modellezzék, mégis mi egy 1j, egyszeri megkozelitést
fogunk valasztani.

A modelliink 1ényege, hogy a nyirasi sav helyét egy minimalizacioval tudjuk
meghatéarozni [3] [4], majd az esemény lokalisan modositja az anyag szerke-
zetét és ebben az 1) modosult szerkezetben keressiik meg a kévetkezd nyirasi
sdvot. Megmutatjuk, hogy az igy definiadlt mezoszkopikus modell kétdimen-
zios egyszerd nyirds esetén analog a Bak-Sneppen evolicios modellel [5].
Megmutatjuk tovabba, hogy a fal sirlodési egyiitthatojanak fiiggvényében
skalazo, illetve lokalis allapotokat kapunk. Megvizsgaljuk az egymas utani
nyirasi savok kozti tavolsig eloszlasat és a modellen tapasztalt eredményeket
molekularis dinamika szimulacioval ellenérizziik.



1.2. Rovid attekintés

A dolgozatban elsGként ismertetjiik a legfontosabb elméleti tudnivalokat majd
ezek utan részletezziik eredményeinket. Az 1. fejezetbeli bevezetést kdvetGen
a 2. fejezet tartalmazza az altalanos elméleti tudnivalokat: kezdve a szemcsés
anyagok bemutatasaval, vizsgalt rendszeriink leirasan at a két f6 modelliink
és modszeriink bemutatasaig. A 3. fejezetben taldlhaté6 mezoszkopikus mo-
delliink leirdsa, megvalositasdnak folyamata és az elért eredmények. Szintén
itt talalhaté az alkalmazott molekularis dinamika szimulacio leirésa, fonto-
sabb paramétereinek ismertetése és az altala kiszdmolt eredmények. Ebben a
fejezetben hasonlitjuk 0ssze a két modszerrel elért eredményeket, vonjuk le a
végs6 konklazidt, majd ismertetjiik a fejlesztési lehetGségeket. A fiiggelékben
két, a dolgozatban korabban felmeriils kérdést részletesebben is kifejtiink.



2. fejezet

A hasznalt modszerek és modellek
1Ismertetése

2.1. Szemcsés anyagok

A szemcsés anyagokat sok apro, disszipativ részecskébdl allo rendszerként de-
finidlhatjuk, melyben a részecskéknek sajat hdmérsékletiik van és mozgasuk
ettdl fiiggetlen. A részecskéknek elég nagynak kell lenniiik ahhoz, hogy moz-
gasukat ne hémérsékletfluktuaciok hatarozzak meg, igy méretiikre szabott
also korlatként az 1pum-t adhatjuk. Fels6 hatart viszont nem tudunk egyér-
telmtien megfogalmazni, mivel a szemcsés anyagok fizikdjat igen széles mé-
retskalan alkalmazhatjuk: jéghegyekre vagy akar aszteroiddkra. Mindennapi
életiinkben szdmos helyen taldlkozunk granularis anyagokkal. Ilyen példaul
a cukor, so, rizs, kiilonb6z§ magvak vagy éppen a homok. Mind az iparban,
mind a mezdgazdasagban betoltott fontos szerepiik és felhasznalasi lehetd-
ségeik miatt mind az alkalmazott, mind az elméleti kutatasok nagy miltra
tekintenek vissza ezen a téren.

Sokrétiiségiiket bizonyitja, hogy éredekes jelenségeket figyelhetiink meg visel-
kedésiikben: nem hatarozhaté meg egyértelmiien a halmazallapotuk, viszont
mind a szilard, a folyadék és a géz halamzallapot kiilonbo6zé jellemzéi meg-
figyelhetSk a szemcsék energidjanak fiiggvényében. Tovabbi érdekes jelenség
a mintazatok kialakulasa, a szegregalodas. Annyira sok jelenséget tapaszta-
lunk a szemcsés anyagok vizsgalata soran, hogy nincsen altalanos, minden
esetben jol miikods elmélet a granularis anyagok viselkedésére. Altalanos
elterjedtségiik révén az egyik legfontosabb és legtobbet vizsgalt téma a szem-
csés anyagok nyirasa. Mi ezen beliil is a folytonos, lassti nyirast vizsgaljuk,
mely a természetben is sokszor megvalosul. Akarmilyen lasst nyiras is gyors,
inercialis nyirasi sivokat eredményez, melyekben a nyiras soran fesziiltséggel
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2.2. abra. Mintazatok kialakulasa szemcsés anyagokban: homokdiinék

telit6d6 minta megcsiszik. Mi ennek az inercidlis effektusnak a vizsgalatat
tiztik ki célul.

Az emlitett bonyolult jelenségek magyarazatara komplex modellek, leirdsok
sziilettek, azonban hidnyzik egy egyszeriibb, széleskértien alkalmazhatd mo-
dell, mely sok esetben akar pontosabb leirdsat adhatja a vizsgalt jelensé-
geknek. Célunk egy ilyen, egyszertibb modell megalkotésa és helyességének
vizsgalata.

2.2. A vizsgalt rendszer

Vizsgalt rendszeriinkben a kvazistacionarius nyiras hatasat és az igy létrejove
deforméciot tanulmanyozzuk. Erre a legkézenfekvébb eszkoz az un. plane
shear geometry [6] alkalmazasa, mely a 2.3. 4bran lathato. A vizsgélt anyag
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2.3. 4bra. Plane shear geometry - a vizsgalt rendszer.

két, egymastol H tavolsagra levs, z normaji parhuzamos lemez kozott talal-
hato, mely lemezekre z irdnyban allandé nyoméas hat, mikozben x iranyban
nagyon lassan, egymassal ellentétes irdnyban mozognak (sebességiik nagy-
sdga megegyezik). x és y iranyban periodikus hatarfeltételeket alkalmazunk.

Bar kisérletileg ez nem valosithaté meg, numerikusan mégis ez a lehets leg-
egyszeribb nyirasi elrendezés. A kvézistacionarius nyiras feltétele, hogy az
inercialis effektusok elhanyagolhatoak legyenek. Az inercialis szam [16] pedig

a kovetkezds:
I =4dv/p/p (2.1)

ahol d az atlagos részecskedtmérd, p a nyomas, p a részecske strtisége, to-
vabb4 7 a nyirési rata. A kvézistacionarius nyirds megvalosul, ha I < 1073,
Mivel esetiinkben p = 1, p = 1ésd =1, ez a ¥ = Av/H < 1073 felteé-
telt jelenti, ahol Av a fels§ és az als6 hatarolofal kozotti sebességkiilonbség
(AU = Ufent — Ulent)-

A két és haromdimenziés problémat (2.4. abra bal oldala) szimmetriabeli
megfontolasok miatt vissza lehet vezetni z iranytd, 1 dimenzios esetre (2.4.
abra, jobb oldal). Az x iranyt periodikus hatéarfeltételek csak x irdnyu sebes-
séget tesznek lehet6vé, mig a 3. dimenzidbeli y irany kiatlagolhatd. Ebben
az esetben a rendszert egyértelmiien meghatirozza a z irdnyu atlagos sebes-
ségprofil.
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2.4. dbra. A rendszer modellje és az 1 dimenzi6s rendszer

2.3. Mobdszerek és modellek

A 2.2. szakaszban leirt rendszeriink vizsgélatat kétféle modszerrel végezziik
el. (1) Mezoszkopikus modelliink 1 dimenziéban a hatarfeltételektsl elte-
kintve megegyezik a Bak—Sneppen-modellel. Els6ként e modellt és legfonto-
sabb eredményeit ismertetjiik.

(2) Ezt kovetSen molekularis dinamika szimulacioval vizsgaljuk ugyanezen
rendszert, ellendrizve el6z6 modelliinket és vizsgalva annak tovabbi tulaj-
donséagait. Ennek legfontosabb elemeit is itt ismertetjiik.

2.3.1. Bak—Sneppen-modell
E modell [5], [10] egy egyszerii evoliicios jatékmodell, mely kélesonhato egye-

dek Gkologiajat irja le. A rendszer kiilonb6z6 méretii lavindk sorozatéival
onszervezden kritikus (angolul self-organized critical - SOC) éllapotba keriil.
Ez nagy dinamikus rendszerek azon maguktol kialakul6 tulajdonsigat jelenti,
hogy kiils6 paraméter hangolésa nélkiil kritikus allapotba keriilnek, melynek
jellemzdgje a skilainvariancia. Azaz a SOC olyan dinamikus folyamatot jelol,
melyben a rendszer kezdetben korrelalatlan viselkedése az idéfejlédés soran
erdsen korrelaltta valik és egy komplex allapotot eredményez. Az ehhez sziik-
séges idG a rendszermérettel novekszik, azaz nagy rendszerekre az énszervezs

folyamat meglehetGsen lassi.



A Bak-Sneppen-modell legfontosabb eleme, hogy a kiilonallo egyedek szint-
jén torténd kivalasztodas ellenére egy fittségi mutatot vezet be, mely adott
egyedet jellemez ugyan, de értéke hatassal van a tobbi egyedére és tiikrozi az
6t koriilvevok hatasat. Igy adott egyed alkalmazkodas érdekében tett valtoz-
tatasai modositjak az dkoszisztéma egészének fittségi képét, kiilonosen a vele
szoros kapcsolatban all6 egyedek fittségi értékét. Fzek a valtoztatasok elég
gyorsak, igy egyedeink fittsége az id6 nagy részében lokalis maximumeértéket
vesz fel.

Minden egyedet jellemziink tovabbé egy stabilitasi mutatoval (B;), mely a
sajat fittségi maximuméat elvalasztja a tobbi egyed (esetleg nagyobb) ma-
ximumatol. Amikor egy egyed fittsége magas, nehéz ennél nagyobb értéket
talalnunk, igy az allapot stabilnak mondhaté, a B; stabilitasi mutat6 nagy. A
fittség alacsony értéke esetén nagyobb valdszintiséggel talalunk nala nagyobb
lokalis maximumot, igy a stabilitasi mutaté kicsi. Minden egyed esetén a
néala el6fordulé legkisebb B; stabilitasi mutatot vessziik szamitasba.

A biologia alapvets hajtoereje, hogy a kiilonb6z6 egyedek hatéassal vannak
egymasra és kornyezetiikre. Ez megvalosulhat foldrajzi de tapaléklancbeli
kapcsolatok utjan is. A lényeg az, hogy egy alkalmazkodas érdekében tett
valtoztatas modositja a szomszédok fittségét és alkalmazkodasi képeségét is.
(Ezt Red Queen effect-nek vagy Voros kiralynd hipotézisnek hivjuk; lasd az A
fiiggeléket.) Egy nagy stabilitasi mutatoval rendelkez6 egyed, mely magatol
nem lenne képes valtoztatasra, befolyasolhaté egy alkalmazkodd szomszéd
hatasara: lecsokken a stabilitdsi mutatoja, mely nagyobb valosziniiséggel
eredményez jovobeli valtoztatast.

A Bak-Sneppen-modell a fent részletezett tulajdonsagok alapjan szimulélja a
rendszer miikodését: N egyedet elrendeziink egy egydimenziés vonal mentén,
periodikus hatarfeltételeket alkalmazva. Véletlenszert B; stabilitasi mutato-
kat rendeliink minden egyedhez (0 és 1 kozotti egyenletes eloszlast valos szé-
mokat). Minden idGpillanatban valtozik a rendszer azéltal, hogy a legkisebb
stabilitast egyed kihal és helyét egy 1j faj foglalja el (egy 1j véletlenszeri
stabilitasi mutat6 hozzarendelésével). Az egymasra utaltsig miatt ugyanez
torténik két szomszédjaval is (azok helyére is 1j faj és igy 0j stabilitasi mu-
tato keriil). A szimulaci6 igy folytatodik az id6lépések sokszori ismétlGdé-
sével (lasd a 2.5. abrat). Ez a folyamat bizonyos esetekben nagy kihalasi
hullamokhoz (lavinadkhoz) vezet (részletesebben a A fejlddés szaggatottsiga,
lavindk szakaszban).

A modell szamos érdekes eredményrél szimol be, mely sajat vizsgalatainkhoz
is fontos lesz. Ezeket tekintjiik most &t [5] és |10] alapjan:
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1. N+k-1. N+k. N+k+1. ... N-1.  N.

B4 Brisk-1 | Busk Brsks1 Bu1 | Bu
1. N+k-1. N+k. N+k+1. .. N-1. N
B4 Brisk 1| Busk' Buskst’ Bua | B
1. N+-1. N+ N+, N-1. N. D
BW BN+|—1 BNH BN+|+1 BN'1 BN
1. N+-1. N+l N+H+1. N-1.  N.
B4 Bruei1" | Brsl” Bruaist’ Bua | B

2.5. dbra. Bak-Sneppen modell: kolcsonhato egyenek 6kologiaja. N egyed és
azok B; stabilitasi mutatdjanak valtozasa. ElGszor az N +k. egyed stabilitéasi
mutatoja minimalis, ezt kdvetGen pedig az N + [.-é.

Események tavolsdganak eloszlasa. Ilyen az alkalmazkodoé egyedek ko-
zOtt1 tavolsag eloszlasa. Kezdetben az egymast kévetd alkalmazkodo lépések
(tovabbiakban események) térben korrelalatlanok, &m id&ben el6rehaladva
egyre gyakrabb, hogy egy adott helyen bekévetkezs eseményt kovetGen vala-
melyik szomszédos elem fog megvaltozni. Azaz az események térben korre-
laltak lesznek és egy kezdeti tranziens periodus utan az események tavolsaga-
nak eloszlasa allandosul. Ezt figyelhetjiik meg a 2.6. abran is. Az események
térbeli tavolsaganak (d) fliiggvényében az egymast kovets események C(d)
eloszlasa hatvanyfiiggvényt eredményez:

C(d) — d—3,23:|:0,02 (2'2)

Stabilitasi mutatok eloszlasa a stacionarius allapotban. A kovetkezd
fontos eredmény a stabilitasi mutatok eloszlasa a kritikus allapotban, mely
a 2.7. abran lathato. Az események azon helyeken kovetkeznek be, ahol a
stabilitasi mutatok kisebbek a kritikus értéknél, mely B, = 0,66702 [10].

Egy olyan rendszerben, ahol az el6lények valtozésa nincs hatassal a kornye-
zetiikre, nagyon lassan megvalosulna az az allapot, amiben minden egyed
fittsége 1, a legmagasabb. Meég akkor is, ha a legkisebb fittségli egyedek
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2.6. abra. Egymast kovetd események tavolsiganak C/(d) eloszlasa log-log
aAbrazolasban. A hatvanyfiiggvény mutatja, hogy a rendszer SOC allapotba
keriilt. (Az &bra x valtozoja jeloli a tavolsagot, mely esetiinkben d.) For-
ras: 5]
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2.7. abra. Kritikus allapotbeli stabilitasi mutatok eloszlasa (vastag vonal-
lal). A spontéan bekovetkezd eseményeknek a B, = 0,66702 kiiszobérték szab
hatart. E folott az eloszlas egyenletes, kis statisztikus fluktuacioval. Az ese-
ményekhez tartozo stabilitasi mutatok (minimumértékek) eloszlasa a (vilagos
vonallal) pedig e kiiszobérték folott elttinik. Forras: [5]

minden 1épésben kihalndnak, modelliink alapjan a rendszer olyan allapotba
keriilne, mely ettSl nagyon tavol van [15]. Itt ismételten utalhatunk az A fiig-
gelékben részletezett Voros kirdlyné hipotézisre.
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2.8. dbra. Az egydimenziés modell pillanatképe a kritikus &llapotban. Egy
lokalis tartoményban, ahol a lavina zajlik, kis stabilitasi mutatokat talalunk,
viszont az Gsszes tobbi helyen ezek a kritikus érték felettiek. Forras: [10]

A 2.8. dbran a kritikus allapot egy pillanatképét lathatjuk. A B;-kre vonat-
kozolag megfigyelhetjiik, hogy a kritikus allapotban szinte mindegyik érték
B, f616tt van, csak a lavina pillanatnyi helyén talalunk kisebb értékeket.

A fejlédés szaggatottsaga, lavindk. A 2.9. dbran megfigyelhetjiik a fej-
l6dés szaggatottsagat. Itt 64 kolcsonhatd egyedbdl allo rendszeren vizsgal-
hatjuk a mutéacios aktivitast. Az id6 a mutaciok (események) szaméaban
keriilt feltiintetésre. Lathato, hogy az aktivitas adott idétartamban egymas-
hoz kozeli helyekre koncentralodik. Sziikséges definidlnunk a dinamika fontos
épitckoveit, a lavinakat, melyek itt jol megfigyelhetGek. A lathatéan sokszor
térben is elkiiloniilg lavindk akkor indulnak, ha egy B.-nél nagyobb mini-
mum keriilt kivalasztasra. Az 0j véletlen értékek kozott lehetnek olyanok,
amik B.-nél kisebbek, a lavina addig folytatodik, amig ilyen értékek megta-
lalhatok. Csak ezutan lesz korreldlatlan a kiovetkezd 1épésben megkeresett
minimum. Igy jellemezhetjiik a fajkihalasi hullamokat, melyek magyarazata
volt a Bak-Sneppen-modell megalkotasdnak egyik célja.

A lavinak méretét jelolje s, mely az egymast kovetd mutaciok szama addig,
amig a stabilitasi mutatok elérik a kritikus értéket. A lavindk s méretének
eloszlasa hatvanyfiiggvényt ad (2.10. dbra):

P(s) = s~ %901, (2.3)
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2.9. abra. Mutécios aktivitas az események szamaban mérve. Forras: [5]
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2.10. abra.

2
log,, (S)

3

Lavinaméretek eloszlasa a kritikus allapotban.

Ez esetben a

lavina a B, = 0,66702 kritikus érték alatti egymast kdvets eseményekként

lett definialva. Forras: [5]
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Jol lathato tehéat, hogy a modell minden kiils6 paraméter hangolasa nélkiil
keriil egy olyan kritikus allapotba, amelyet divergald atlagos lavinaméret és
hatvanyfliggvény-szeri viselkedés jellemez.

A biologiai motivacion tul a modell sikeres leirasat adta szamos geofizikai és
asztrofizikai jelenségnek is. Meglep6 és rendkviil érdekes, hogy egyméastol na-
gyon elkiiloniilé teriileteken alkalmazzak ezt a megkozelitést. Az alapvetGen
evolicios modellként bemutatott mdédszer eredetileg kolecsonhatéd egyedek po-
puléciojat vizsgalja, de szamos mas teriileten is megallja a helyét. A szemcsés
anyagok vizsgalataban valo alkalmazasa tovabb béviti a sort, kihasznélva tel-
jesen kiilonbo6z6 rendszerek idGbeli fejlédésének hasonlosagat, parhuzamait.

2.3.2. Molekularis dinamika

A molekuléris dinamika (MD) vagy diszkrét elem modszer (DEM) adott ré-
szecskék mikroszkopikus dinamikajanak kovetésével foglalkozik. Az esetek
nagy részében célja a természet modellezése, melyet a Newton harmadik tor-
vénye alapjan felirt mozgasegyenletek numerikus integralasaval valosit meg.
Azokban a helyzetekben alkalmazhato nagyszertien, melyekben nem elegendd
vagy nem lehet kisérleteket elvégezni az anyag minden részletre kiterjedd
vizsgélatakor. Szdmos teriileten alkalmazhato sikerrel, legyen az molekularis
rendszer (biofizika, biologia, amorf anyagok, folyadékok), gyalogosok, auto-
sok a varosban, csillagaszati rendszerek vagy éppen az altalunk is vizsgalt
szemcsés anyagok.

A molekularis dinamikai vizsgalatok soran sokrészecske-rendszereket model-
leziink és igy kapunk képet a rendszer belsé allapotarol. Expliciten meghaté-
rozzuk a jelenlevé parkolesonhatasokat, majd a Newton-egyenletek felirasaval
és megoldasaval eljutunk az egyes részecskék mozgasanak meghatarozasahoz,
a valosagban megjelens ~ 10?3 részecske modellezését, de elég sok részecskét
vizsgéalva azok viselkedése jol megkozeliti a természetét.

Az algoritmus

Az algoritmus [7] vazlata egyszerd (2.11. &dbra): minden részecske kezdeti
pozicidjanak és egy elegendGen kicsi At id6lépésnek a megvilasztasa utan
a potencial ismeretében kiszamoljuk az Osszes részecskére hatd eredd erét,
majd ebbdl a gyorsulast. A mozgasegyenletek integralasabol megkapjuk a
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Részecskek kezdeti pozicidjanak és a At
id6lépésnek a meghatarozasa

4’( Erék szamolasa, mozgasegyenletek ‘

h

kiszamolt sebesség és gyorsulas

‘ Részecskék mozgatasa a
szerint

)

[ [d8léptetés: t=1t + At

)

Ismétlés, amig végigérink a megadott
idétartomanyon

2.11. abra. Molekuléris dinamika algoritmusanak blokkvazlata

R

rendszer idGbeli fejlédését, majd ezen paramétereknek megfelelGen mozgat-
juk a részecskéket At ideig. Ekkor Gjra kiszamoljuk az eréket és a fenti al-
goritmust ismételjiik tovabb, a vizsgalni kivant idétartomény teljes hosszan.

Erék szamolasa. Az algoritmust ismerve lathatjuk, hogy az er6hata-
sok ismerete és érvényességiik megvalasztasa donté szimulacionk sikeressége
szempontjabol. Altalanos esetben az erck tavolsagfiiggs fiiggvénykent adha-
tok meg:

Fij = —Fji = f(rij) (2.4)

Potencial létezése esetén pedig annak gradiensébdl szamolhatok:
Fij = _Fji = —VV(I'3> (25)

A fenti képlet parpotencialt ir le, de természetesen nem csak parpotencialok
jelenhetnek meg rendszeriinkben. Példaul 3 részecskés esetben a Stillinger-
Weber potencialt hasznalhatjuk.

A surlodasi er6k meghatarozasa nem egyszeri. Nem elég, hogy ismerjiik a
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R; 0,8—-1,2*
k, = k; 10°
Tn =Nt 30
Hmic 073
v 0,01
P 1
p 1

2.1. tablazat. A MD szimuldciéban altalunk hasznélt paraméterek. v a falak
sebességének nagysaga, p a rajuk hatdé nyomas és p a részecskék siirtisége.
(*: egyenletes eloszlassal)

részecskék poziciojat, korabbi helyzetiik és kélcsonhatasaik ismeretében tud-
juk csak helyesen meghatarozni a kozottiik felléps surlodast, azaz a torté-
netre (angolul history) is sziikségiink van szamitasaink soran. Ezért a Hertz-
formulat alkalmazzuk, melyben két részecske (az i. és a j.) kozdtt hatod
surlodasi erd az atlapolasuk (d) 3/2-dik hatvanyaval aranyos:

R,R;
Fi j,Hertz — \/5 4sz j,Hooke —
! Ri+R; 7

=5 % [(kn0mi; — meppynVn) — (KeASE + Mespyeve)] (2.6)
ahol Fjj gooke & Hooke-formula alapjan szdmolando. R; és R; a részecskék
sugara és ¢ az atlapolasuk. Az els6 kerek zardjelben levd kifejezés a norma-
lis, mig a masodikban levé a tangencialis er6komponens. Utobbi k;As, tagja
tartalmazza a strlodéas helyes szamolasdhoz sziikséges eldzményeket. k, és
k; a normalis illetve tangencidlis irany rugalmassagi allanddja, v, és v az
emlitett irdnyok viszkoelasztikus csillapitdsa, m.rs a két részecske effektiv
Y=y
elmodulésa (ez a tag tartalmazza a sziikséges eldzményeket), n;; a részecské-
ket 6sszekotd vektor norméltja, v, és v, pedig rendre a két részecske relativ
sebességének normaélis és tangencidlis komponense. A részecskék kozotti sur-

l6dasi egyiitthato: p™e.

tomege (Mesr = ), As; a részecskék kontaktpontjanak integralt relativ

Az altalunk hasznalt paramétereket a 2.1. tablazat tartalmazza.

Ko6lcsOnhato6 részecskék meghatarozasa. Mar emlitésre keriilt, hogy
N részecske esetén N2 erchatast kellene kiértékelniink, melyet célszerd el-
keriilni oridsi szamitasigénye miatt. Erre hasznéljuk az din. bucketing al-
goritmust rovid hatotavolsagu kolecsonhatasok esetén. Ennek lényege, hogy
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mintankat az L kolcsonhatasi tavolsagnak megfelelen cellakra osztjuk és
adott cellabeli részecske kolcsonhatasat csak szomszédos cellabeli elemekkel
vizsgaljuk. Ez lényegesen megkonnyiti vizsgalatunkat.

Gyorsulas és sebesség meghatarozasa, id&léptetés. A gyorsulas
és sebesség meghatarozisa a mozgasegyenletek integralasaval elsére egysze-
riinek tinik, &m ennek numerikus megvaldsitasa és megfelel pontossagu ki-
vitelezése bonyolult feladat. Ennek részleteit 1asd a B fiiggelékben.

Molekularis dinamikaban elfogadott és elterjedt az Gn. Verlet-modszer hasz-
nalata (vagy a Leapfrog-algoritmus, mely a Verlet specialis esetének tekint-
het§). Ezen algoritmusok el6nye, hogy nem igényelnek tul sok szamitasi
kapacitast, illetve id6ben megfordithatoak: a t + At id6pillanatbeli helyzet-
b6l visszaszamolhatjuk a t idépontbelit és az energiamegmaradés is teljesiil
(ami alapkovetelmény). Elonyiik tovabba, hogy egy id6lépésben csak egyszer
kell er6t szamolnunk. Ezen kiviil az altalunk is alkalmazott mikrokanonikus®
sokasag csak ezzel az algoritmussal kezelhets. Minden esetben At = 10~ %-es
lépéskozt alkalmaztunk.

LA mikrokanonikus sokasag a zért rendszer statisztikus modellje. Itt az ismert mak-
roszkopikus feltétel az, hogy a teljes energia E és F + §E kozott legyen.
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3. fejezet

Eredmények bemutatasa és
értelmezése

3.1. Mezoszkopikus modell

A mezoszkopikus modell alkalmazésakor alapvetGen harom feltételezéssel éliink:
1. A Coulomb-modell jol alkalmazhat6 szemcsés anyagok vizsgalatakor.
2. A nyirasi sav egy keskeny, szlik része a vizsgalt mintanak.

3. A nyirasi sédv kivalasztasa a peremfeltételeknek megfelel és a disszipa-
cios rata minimumhelyeként hatdrozhaté meg.

A kovetkezdkben megvizsgaljuk e harom feltétel jelentését és teljesiilését.

1. A szemcsés anyagok vizsgalatat a Coulomb-modellben végezziik, melyet
Coulomb-féle sirlédési modellnek is hivnak, mely a szaraz sarlédas egyszert
modellje: segitségével megbecsiilhetjiik két szaraz feliilettel érintkezd test
surlodasanak nagysagat és iranyat.

Ft S Mefanv (31)

ahol F; az érintkez§ feliiletekkel parhuzamos surlodasi erd, irdnya ellentétes
az érintkezo feliiletek relativ sebességével. p a surlodési egyiitthato, F, pe-
dig a feliiletekre hato normalis irdnyd ers. Fontos, hogy p = peg # p™¢ [16]
ennek magyarazatat lasd a 3.2.1. szakaszban.

2. A nyirasi sav vékony voltat szamos kisérlet és szimulacié igazolja [17].

A nyirasi sav kb. 10 szemcseméretnyi, azaz megfelelGen keskeny és a minta
tobbi része tombszerden viselkedik.
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3. A mezoszkopikus modell lényeges eleme, hogy a 2.2. szakaszban bemu-
tatott elrendezés vizsgilata soran a nyirasi sav helyének meghatarozasakor
a minimalis disszipacio elvét vessziik alapul [9]. A pillanatnyi nyirasi sav a
rendszer leggyengébb pontjaban taldlhato, nevezetesen ott, ahol a disszipa-
cios rata minimalis, azaz:

E = /pAdel = min, (3.2)
B

ahol p az effektiv surlodasi egylitthato, Av az integralasi gorbe, vagyis a nyi-
rasi sav altal elvalasztott tartomanyok kozotti sebességkiilonbség, P pedig
a nyomas. Az integraldst, azaz a minimumkeresést az Osszes lehetséges, a
hatéarfeltételeknek megfelels gorbe (3) mentén el kell végezni. A lehetséges
nyirasi savok a periodikus hatarfeltételek miatt csak a falakkal parhuzamos
sikok lehetnek.

Mindezt sajat rendszeriinkre a kovetkezd modon alkalmazhatjuk: mivel ho-
mogén anyagot vizsgalunk, benne a P nyomaés alland6. Az emlitett sebes-
ségkiilonbség pedig a két fal sebességkiilonbsége lesz. Az effektiv sirlodasi
egyiitthato is alland6 a rendszerben, de a varhaté értéke koriili kis fluktua-
ciokat tapasztalunk. Tovabba a legtobb esetben a fal-részecske (u,,) effektiv
surlodasi egyiitthato kiilonbozik a részecske-részecske (p;) effektiv surlodasi
egyiitthatotol [4].

Lattuk tehat, hogy a mezoszkopikus modell alkalmazasanak feltételei telje-
siilnek. Felmeriil a kérdés, hogy mi torténik a nyirasi sav és helyének meg-
talalasa utdn? Azaz milyen a rendszer dinamikija? Akérmilyen finom ter-
helést alkalmazunk a vizsgalt mintara, a kialakul6 nyirasi sav nem kvézista-
cionarius folyamatként valosul meg. Lokalis és kornyezetbeli atrendezddést
eredményez. Fnnek modjara kiilonboz6 megkozelitések, modellek ismertek,
melyeket a 3.1.1. szakaszban ismertetiink.

3.1.1. Kiilonb6z6 megkozelitések, dinamika

Aktivitas-modell. Az els6 megkozelités [16] kulcsa, hogy a lokalis defor-
macio szolgal a késébbi dinamika forrasaul is. A bemutatott modellek koziil
mindegyik mezoszkopikus, azaz egy bizonyos szemcsméretnél nagyobb, ki-
atlagolt egységekkel dolgozik, melyek a rendszerméretnél sokkal kisebbek.
A modell minden egyes mezoszkopikus racsponthoz egy ~; nyirasi deforma-
ciot rendel, mig a 7 nyirasi fesziiltséget a peremfeltételek hatarozzak meg.
Feltételezi, hogy a ~; deformacio csak két mennyiségtsl, a lokalis nyirasi fe-
sziiltségtol és az i. réteget ért hatasoktol fiigg. Az ¢. réteget ért hatast
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a szomszédos rétegek deforméciojaként értelmezi, azaz ,-t az alabbi képlet
alapjan szamitja:
Yi = (Yie1 + i) f(7), (3.3)

vagyis az okozott 7; deformécié ardnyos az 6t létrehozo6 ;1 + 7,11 deforma-
cioval. A 7-fiiggést az f(7) monoton névekvs fiiggvényen keresztiil értelmezi,
mely anyagonként valtozik. Azaz a szomszédos részek destabilizaljak az anya-
got, mig az ott létrejové megesuszés stabilizalja azt. Folytonos leiras esetén
ez az alabbi differencialegyenletet adja ~y(y)-ra:

— =C(7)y, (3.4)

ahol C'(7) a nyirasi fesziiltség anyagfiiggs fiiggvénye, elGjele a peremfeltéte-
lektol fiigg. Lathatjuk, hogy ez Laplace-os Osszefiiggést fogalmaz meg a de-
formaciora, melynek megoldasa C(7) elGjelének fiiggvényében v(y) = sin(y),
illetve y(y) = cosh(y). Ha 7 < 7.5, C(7) pozitiv, ha 7 > 7.4, C(7) negativ,
ahol 7..;; a kritikus nyirési fesziiltség.

Diszkrét esetben az egymast kovets aktiv pontok kozti tavolsag eloszlasa a
tavolsdg —2. hatvanyaval cseng le.

Kineto-Elasztoplasztikus modell. A méasodik megkozelités [18], [19] 1é-
nyege, hogy maga a nyiras elasztikus folyamatok és lokalis plasztikus rende-
z6dések sorozataként definialt. A tipikus részecskeméret szerint blokkokra
osztott rendszer minden blokkja o nyirasi fesziiltséget hordoz és a rendszert
a P(o,t) fesziiltségeloszlas irja le adott id6pillanatban. A fejlédés az alabbi
szabalyokat koveti: y-nak megfelel§ nyirast alkalmazva a rendszerre, dt id6
alatt minden blokkbeli nyirasi fesziiltség Goydt-vel né. Ha ez egy adott blokk-
ban nagyobb lesz, mint a kritikus o, (anyagfiiggd) érték, a blokk plasztikus
eseményen megy keresztiil: a fesziiltsége 0 lesz 7 karakterisztikus idén be-
lill. Ez a modszer kontrollalja a fesziiltséget a teljes mintaban. Az egységnyi
id6 alatt bekovetkezett plasztikus rendez6dések szama az anyag folyékonysa-
génak mértéke, mely a lokalis nyirasi fesziiltség fiiggvényében né. Kideriil,
hogy az események szama fiigg a szomszédos blokkok viselkedésétsl. Mindez
a plasztikus eseményeket kovets elasztikus relaxacio kovetkezménye, mely a
pillanatnyi eseményhez kozeli blokkok lokélis fesziiltségét noveli. Egyszertd
nyiras esetén ez a modell is a 3.4. egyenlehez hasonl6 Osszefiiggést ad.

Shear transformation zone. Harmadik megkozelitésként [20] a shear
transformation zone (STZ) modellt emlithetjiik, mely sokkal bonyolultabb
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az el6z6eknél. Lényege, hogy a plasztikus események hatésat megérizve szi-
muléljak a kovetkezd eseményeket. Ennek érdekében belsG allapotjelzéket
vezetnek be, melyek informéciot hordoznak a korabbi eseményekrél és meg-
hatarozzék a rendszer kovetkezd pillanatbeli valaszat.

A bemutatott modellekkel szemben mi egy egyszeriibb kozelitéssel probalko-
zunk: feltessziik, hogy egy eseményt kdvetGen az esemény helyéhez és annak
szomszédjaihoz rendelt értékek véletlenszertien valtoznak.

3.1.2. Egyszeri nyiras esete

Ahogyan azt a 2.3. szakasz bevezetésében ismertettiik, mezoszkopikus mo-
delliink 1 dimenzi6ban megegyezik a Bak-Sneppen-modellel. Az egyetlen
kiilonbség a hatarfeltételekben rejlik, hiszen azok esetiinkben nem periodi-
kusak, igy a falnal 1év6 részecskéknek csak 1 szomszédja van.

A bemutatott modellekkel szemben alkalmazott egyszertiibb megkdzelitésiink
értelmében a szomszédos elemek hatasat véletlenszeriinek tételezziik fel, ami
alapvetd kiilonbség az el6z6 modellekhez képest. Mindez azért jellemezheti
jobban a valosagot, mert a nyirasi sav nem zarodik jol, igy az altala 1étreho-
zott hatés erdsitheti de gyengitheti is a szomszédokat. Kézenfekvének latszik
tehat a véletlenszerd modositas. (Az el6z6 modellekkel ellentétben, ahol a
nyirasi sav helyén erdsités, mellette gyengités kovetkezett be.)

Feladatunk tehat az, hogy egy véletlenszamokkal (p;) feltoltott sor legkisebb
elemét kell keresniink, legyen ez p;. Ezt feleltetjiik meg a nyirasi sav pilla-
natnyi helyzetének. A nyirdst magat és az utana bekdvetkezé dtrendez&dést
pedig tgy valositjuk meg, hogy véletlenszertien modositjuk az effektiv sir-
lodasi egyiitthatot, p,_q-et, p;-t és pjq1-et a nyirdsi sav koril. A kovetkezd
idépontbeli poziciot ezt ismételve hatarozzuk meg.

A Bak—-Sneppen-modellben stabilitasi mutatoként megjelend B; szimok a mi
esetiinkben a részecskéket jellemz6 p; effektiv strlodasi egyiitthatok lesznek.
A kihalas eseménye adott helyen pedig a nyirasi sav adott helyen torténd
megjelenését jelenti.

Az 1 dimenzios rendszert egy N cellabol allo racsként jelenitettiik meg. Min-
den cellahoz hozzarendeltiink egy egyenletes eloszlast véletlenszamot az alab-
biak szerint:

(3.5)



ahol 1 jelenti a maximalis részecske-részecske effektiv surlodasi egyiitthatot,
mig j1,, & maximélis fal-részecske kozotti surlodasi egyiitthatot. Természete-
sen csak a két érték hanyadosa a lényeges [4].

Tehat Osszefoglalva az algoritmus a kévetkezd:

e minden részecskéhez a 3.5. egyenlet alapjan egyenletes eloszlastu vélet-
lenszamot rendelt

e megkereste a minimumhelyet

e 11j randomszdmokat rendelt a minimumhelyhez és két szomszédjahoz
a 3.5. egyenlet szerint figyelve arra, hogy a szélsG elemeknek csak egy
szomszédja van

e kiszamolta az adott részecskéhez rendelt szdmok atlagértékét, az adott
id6pontbeli, majd az Gsszes szimulacidra vonatkozé sokasagatlagot

e az Osszegyijtott adatokat és az ezekbdl szamolt atlagokat kifrta fajlba

Bemenetként megadhattuk tobbek kézott a rendszer részecskeszamat, a vizs-
galt idGtartamot és p,-t. Igy ezen paramétereket valtoztatva sok kiilénbo6zé
eset szimulaciojat megvaldsithattuk.

3.1.3. Eredmények
A strlodasi egyiitthaté sokasagatlaganak idébeli lefutasa, kritikus

allapot elérésének id6allandéja. Erdemes megvizsgalnunk, hogy a szi-
muléacidk soran a kiilonb6z6 méretii rendszerek mikor érik el a kritikus alla-
potot (steady state), azaz hogy alakul p;-k idGbeli futasa. Ezt a sokasigét-
lag kiszamolasaval szemléltethetjiik. M db szimuléacié futtatasakor az adott
rendszerre minden id&pillanatban kiszamoljuk az aktuélis p;-k dtlagat és az
igy kapott M db adatsor értékeit atlagoljuk. Az igy kapott (u..g)-k id6beli
lefutasat lathatjuk a 3.1. 4bra jobb oldalan egy 32 elemszam, p,, = 1 rend-
szerre. Az atlagos effektiv sirlodési egyiitthato idéfiiggésének megmérése
utan meghataroztuk annak stacionarius allapotbeli értékét ((1i404)(t — 00)).
A jobb oldali abran lathatd, hogy a rendszer exponencidlisan éri el ezt az
értéket. Az exponencialis egyiitthatoja lesz a relaxécios id6 inverze. Fontos,
hogy csak a hosszua ideji relaxécios id6 szamit, igy ezt hatarozzuk meg, amit
a rendszerméret fiiggvényében a 3.2. 4bran és a 3.1. tabldzatban jelenitettiink
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3.1. abra. Az atlagos effektiv surlodasi egyiitthato idéfiiggése N = 32 elemi
rendszerre. Bal oldalon az id&fiiggés, jobb oldalon a stacionarius allapotbeli
és a pillanatnyi érték kiilonbsége.
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3.2. abra. Az atlagos effektiv sirlodasi egyiitthato exponencialis idéfiiggésé-
nek relaxéacios ideje az N elemszam fiiggvényében.

meg.

A relaxaciés id6 a rendszerméret 2,46. hatvanyaval ng, ami igen jo kozeli-
téssel megfelel a Bak—Sneppen-modell lavina-dimenziojanak (2,43). Ez az
exponens azt méri, hogy a lavina idGbeli hossza hogyan aranylik annak mé-
retével. Amikor a méret eléri a rendszerméretet, akkor all be a stacionarius
allapot.

Nyirasi savok tavolsaganak eloszlasa. A megvaldsitott modelliink ered-
ményeit vizsgilva kiszamitottuk az egymast kovets nyirasi savok térbeli ta-
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N T

8 10, 309

16 56,818

32 247,219
64 1858,736

3.1. tablazat. A renszerméret (N) fiiggvényében tapasztalt 7 idéallandok.
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3.3. dbra. Nyirasi sdvok tavolsaganak eloszlasa 16-os, 64-es és 256-o0s cella-
szamu rendszerek esetén logaritmikus abrazolasban, u,, = 1 értéke mellett.
Zolddel a Bak—Sneppen-modell hatvanyfiiggvénye (~ d=23).

volsadganak eloszlasat, melyre hatvanyfiiggvényt kaptunk. A 3.3. és a 3.4. ab-
ran ezeket figyelhetjiik meg. A 3.3. abran feltiintettiik a 16, 64 és 256 cellas
eseteket logaritmikus rendszerben, mindegyik esetben g, = 1 volt. Lathato,
hogy kisebb rendszerre gorbiiltebb alakot kapunk, mig nagy rendszerekre a
térbeli korrelacié nagyon jol megfigyelhets. Feltiintettiilk a Bak—Sneppen-
modell eredményeként megjelens C'(d) ~ d=>% hatvanyfiiggvényt is az egye-
zés lathatosaganak érdekében.

Abrazoltuk tovabba a tavolsagok eloszlasat a 64 cellaszami rendszerre pu, =
0,5 értéke esetén. Ez a 3.4. dbran lathato. A log-lin 4bran szerepld szem-
léltet egyenes egy exponencidlis fiiggvény, azaz a nemskalazo allapotban az
aktiv helyek kozti tavolsag eloszlasa nem hatvanyfiiggvény, hanem exponen-
cialis.
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3.4. abra. Nyirasi savok tavolsaganak eloszlasa 64-es cellaszamu rendszer ese-
tén féllogaritmikus dbrazolasban, p,, = 0,5 értéke mellett. A kékkel berajzolt
egyenest a jobb szemléltetés céljabol jelenitettiik meg.

Nyirasi savok pozici6éjanak eloszlasfiiggvénye. Megvizsgéalhatjuk, hogy
a kiilonb6z6 idépontokban meghatarozott nyirasi savok adott helyen milyen
valoszintiséggel fordulnak el6. Az igy kapott eloszlasfiiggvények alapvetGen
kétfélék lehetnek: a B. = 0,66702 kritikus érték alatti u,-k esetén a nyirasi
savok a minta szélén taldlhatok nagy valoszintiséggel, a lavindk a tartomany
szélére lokalizalodnak. A kritikus érték feletti p,-k esetén viszont a nyirasi
sav nagyobb valdszintiséggel taldlhaté a minta kézepén. Fontos kiilonbség
még a kétféle eloszlasfiiggvény kozott, hogy utobbi a rendszermérettel skaléa-
z6dik, mig az el6bbi nagyobb rendszerméretekre annyiban valtozik, hogy a
kozépso, vizszintes szakasza (nagyon kicsi valoszintiségek) kiszélesedik.

Alabb a 8-as és a 64-es rendszerméret eloszlasfiiggvényeit, illetve azok in-
tegraljait lathatjuk s, kilonbozs értékei mellett (3.5. dbra). (Az integralok
jelentGségével a kovetkezs bekezdésben foglalkuzunk részletesebben.) A ska-
laz6do tulajdonsag szemléltetésére pedig abrazoltuk a 8-as, 16-os, 32-es és
64-es rendszerek eloszlasfiiggvényeit p,, = 0,5 esetén (3.6. abra).

Sebességprofilok. A 3.5. 4bra jobb oldalan talalhato integralok (a nyi-

rasi savok poziciojanak eloszlasfiiggvényét integraljuk) lesznek a mintaban
tapasztalt sebességprofilok.
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3.5. abra. Fent balra a 8-as rendszer eloszlasfiiggvényei, jobbra pedig ezek
szimmetrizalt integraljai p,, kiilonboz6 értékei mellett. Lent ugyanez a 64-es
rendszerre.
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dobozszam
3.6. abra. Skélaz6do tulajdonsag szemléltetése p,, = 0,5 értéke esetén kii-

16nb6z6 rendszerméretekre. Lathato, hogy az események bekovetkezésének
valoszintsége a falakhoz kozel, a minta szélén a legvaloszintbb.
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3.2. Molekularis dinamika

3.2.1. Szimulicié megvaldsitasa

A molekuléris dinamika szimulacié elméleti alapjait a 2.3.2. szakaszban is-
mertettiik. Az algoritmus vazlata és legfontosabb lépései is ott talalhatok.
Ebben a részben a szimulacié konkrét megvalositasat, annak folyamatat és a
futtatasa soran kapott eredményeket ismertetjiik.

Szimulécionkhoz a LAMMPS! Molecular Dynamics Simulator [11] program-
csomagot hasznaltuk.

Surlédasi egyiitthatok. A Bak-Sneppen-modell legfontosabb paramé-
tere a fal és az egyiittmozgd tomeg (tovabbiakban: bulk) kozotti effektiv
surlodasi egyiitthatd kozti kiilonbség. Ezt a kiilonbséget szeretnénk a mole-
kularis dinamika soran is megvalositani. A fal és a bulk kozotti effektiv sarlo-
dasi egyiitthatoknak az egymashoz viszonyitott aranya fontos szamunkra. Ez
az effektiv surlodasi egyiitthato fligg a mikroszkopikus siarlédasi egyiitthato-
tOl fimic [21] és a geometriatol olyannyira, hogy a strlodasmentes gombok-
nek is van jelentds effektiv surlodasi egyiitthatéja. A Bak—Sneppen-modellel
valé 6sszehasonlitashoz nagy effektiv surlodési egyiitthatora van sziikségiink.
Ekkor azonban a falnél levé konfiguracié fontosabb, mint a mikroszkopikus
strlodas [13]. Az egyszertiség kedvéért fimicro értékét szimulacivinkban 0, 3-ra
rogzitettiik és a fal érdességét valtoztattuk.

A fal effektiv sirlodasi egyiitthatdja. [13| alapjan tudjuk, hogy na-
gyobb részecskékbdl készitett érdesebb falnak nagyobb az effektiv sirlodasi
egyiitthatoja. A fal részecskéinek konfiguracidjat vizsgalva azt talaljuk, hogy
a racsszeriien elhelyezett részecskék nem alkalmazhatok, a kommenzurabilitas-
inkommenzurabilitds miatt mely tobbek kozott azt eredményezi, hogy az ef-
fektiv surlodasi egyiitthatdo nem monoton fiiggvénye a falat alkoto golyok
atmérgjének. Tehét a fal részecskéit véletlenszertien, a majd késébb ismer-
tetendd véletlen parkolds modell szerint helyezziik el.

A fal érdességét érdemes valamilyen jellemz6 mérdszammal mérni. Shojaaee
et al. [13| javaslata alapjan ez az atlagos beiilési mélység (R, ), ami meg-
mondja, hogy egy atlagos méretd részecske atlagosan milyen tavolsagra iil

!Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator
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fw Ba(10)* R,(20)F
0,4 0,051445 0,0564823
0,6 0,142744 0,108877
0,8 0,166739 0,17359

1 0,295941 0,208715

3.2. tablazat. Atlagos R, értékek s, fiiggvényében 10 és 20 széles rendsze-
rekre. (*: a rendszerek szélessége)

dw
9ap

3.7. 4bra. Részecske a fal elemei kozotti résben. d a szemcseatmérs, d,,
a falrészecskék atmérGje, dgq, a falrészecskék réstavolsaga és R, a beiilés
mélysége. Forras: [13].

be két falrészecske kozé (lasd a 3.7. 4brat). A konkrét szimulacios elrende-
zéseinken megmértiik R, értékeit, melyeket a 3.2. tablazat foglal Gssze 10
és 20 részecske széles rendszerekre. A tablazatban lathatd adatok és azok
lathatoan nagy szorasa alapjan arra a kovetkeztetésre juthatunk, hogy érde-
mes tobb adat figyelembevételével sokasdgatlagot késziteniink, &m ezt az id6
rovidsége nem tette lehetGvé.

A falrészecskék kozotti rés (gap) miatt elgfordulhat, hogy a szimulacios do-
bozbol megszoknek részecskék. Ezért létrehoztunk a falak mellett egy-egy
tovabbi réteget, melynek részecskéi kozott mar nem voltak rések (3.9. abra).
Ez csak a vizsgalt szemcsék kiszokését hivatott megakadélyozni, szimulicionk
eredményére nincs hatassal.

Sebességprofil. Egy adott pillanatbeli allaptoban megvizsgalhatjuk a 2
dimenzidés rendszer keresztmetszetének sebességprofiljat. A legszélsé részecs-
kékre (a fal részecskéire) az altalunk meghatarozott v sebesség lesz jellemzd,
a koztes részecskék sebességét pedig a numerikus integralds soran kaphatjuk
meg. Ennek nagysaga fiigg az el6z6 szakaszban definialt és a 3.7. Abran bemu-
tatott d,, paraméterdl is, ahogyan azt a 3.8. dbran lathatjuk. Szimulacionk
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3.8. abra. Sebességprofilok d,, kiilonboz6 értékeire. Forras: [13]

egyik legfontosabb célja ezen sebességprofilok meghatéirozasa.

Mintakészités. A szimulacié sikeressége szempontjabol alapvetd jelentd-
ségli a mintakésztés eljarasa. Célunk egy homogén és izotrop rendszer 1ét-
rehozésa, mely nehezen megvaldsithato. Két modszer ismert erre. Az els6
modszer lényege az, hogy (a dimenziénak megfelelGen a sikra vagy a térbe)
beodntjiik a részecskéket. A megoldas hatékonynak tiinik, &m mégsem célrave-
zetd, mert anizotropiat okoz. A bedntés soran fliggbleges iranyu aszimmetria
alakul ki a mintaban: a létrehozott minta alja tomottebb lesz, mig tetején
ritkdbban helyezkednek el a részecskék. Ennek kdvetkeztében a szimulacio
kezdetekor a nyirasi siv a minta sz¢lére lokalizalodik és csak bizonyos id6
elteltével éri el a vizsgalni kivant allapotot.

Ezért mi egy olyan algoritmust hasznalunk, mely az eredeti rendszerméretet
sokszorosara novelve abban helyezi el a kivant szamu részecskét, véletlensze-
riien és atfedés nélkiil. Ezutan a rendszert visszaéllitjuk az eredeti méretére
ugy, hogy minden részecskének a rendszer kézéppontjatol vett tavolsaganak
fiiggvényében sebességet adunk.

A véletlenszerii lepakolast alkalmazva érdemes tanulményozni Rényi Alf-
réd parkolési problémajat [12], mely azt vizsgalja, hogy (1 dimenziéban)
egy adott hossztusagu tutszakaszra véletlenszertien parkold autok esetén vajon
mennyi lesz az autok sirtsége akkor, amikor nincs méar tobb szabad parkolo-
hely. Eredményként azt kapjuk, hogy a rendelkezésre allo hely kb. 74, 76%-4t
toltik ki az autok.
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F6bb paraméterek, megfigyelendd hatasok. Tehat a szimulacidhoz
sziikséges mintat elkészitve megkezdhetjiik a 2.11. abra szerinti algoritmus
végrehajtasat. Ehhez szamos paramétert be kell allitani szimulaciés progra-
munkban.

Vizsgalt tartomany, részecskék, fal, méretdiszperzié. Elscként
rogziteniink kell a vizsgalt tartomany méreteit. Meg kell adnunk a részecske-
tipusokat (inhomogén anyag vizsgalatakor tobbféle részecskét definialhatunk,
melyek tulajdonsagai eltérhetnek). Ezek utédn meg kell adni a részecskeszé-
mot is. Mi egyféle, gémb alaki részecskéket vizsgalunk. Minden részecské-
hez 3 sebességkoordinatat rendeliink a sebességvektor harom komponensének
megfelelGen.

A mintankat hatarolo falakat agy valositjuk meg, hogy a vizsgélt szemcsékhez
hasonl6, de mas méretii réteget hozunk létre a tartomany hatarain. Ezekkel
a részecskékkel ugyanigy szamol a rendszer, mint a vizsgalt anyag szemcsé-
ivel, igy falként val6o viselkedésiikrSl nekiink kell gondoskodni. z-irdnyban
véges tomeget rendeliink hozza, viszont x és y irdnyban végtelen tomeggel
kell, hogy rendelkezzen.

A fal részecskéire hato eréket az 0sszes tobbi részecskéhez hasonlé modon sza-
moljuk. Ezt kovetSen viszont a falra hato erSket Osszegezziik és egyenletesen
elosztjuk a fal részecskéi kozott, ezzel megvalositva a falként valo viselkedést.
Lasd a 3.9. abrat, ahol a fal részecskéi a szemcséktdl eltéré szinnel lettek
jelolve.

A vizsgalt anyag szemcséire 20% meéretdiszperziot alkalmazunk, azaz nem
minden goly6 egységnyi atmérsjii, hanem 0,8 és 1, 2 kozott egyenletes elosz-
lassal valasztjuk meg a vizsgalt részecskék atmérgjét. Ha nem igy tennénk,
szinte biztos, hogy az anyag mar a mintakésztéskor vagy legkésébb a nyiras
megkezdésekor kikristalyosodna, azaz szabalyos elrendezédést mutatna.

Golyék kozotti kolecsonhatas. A szimuladcié megvaldsitasakor meg
kell adnunk, hogy milyen, a részecskék kozott felléps, kolecsonhatassal szé-
moljon a program. Esetiinkben ez parpotencial vagy egyszerd tavolsagfiiggs
fliggvény, surlodasi erck esetén pedig a Hertz-kolesonhatéas [14], melyeket
a 2.3.2. szakasz Erdk szamoldsa részében ismertettiink.

Részecskék rugalmassaga, rezgémozgasuk csillapitasa. Szintén
a 2.3.2. szakasz FErdék szamoldsa részében bevezettiik a v, és 7 normalis
és tangencialis irdnyu viszkoelasztikus csillapitdsokat, melyek szerepe, hogy
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3.9. abra. A molekuléris dinamika szimulacié pillanatfelvételei. Bal oldalon
a vizsgalt rendszer és a szemcsék, jobb oldalon pedig a nyirasi siv a nyilak
az adott szemcse sebességének nagysagat és iranyat jelzik. Alul és felil el-
téré szinnel a falak lathatok. A fal részecskéi egyiitt mozognak, sebességiik

allandoé.

a sebességtdl fiiggd csillapitast valositsanak meg a részecskékre. Meg kell
allapitanunk egy dan. hatarcsillapitast is, mely nem engedi, hogy egy-egy
iitkozés utan tal sokdig rezegjenek a részecskék.

Numerikus integralasi moédszer. Programunk a korabban emlitett
és a B fliggelékben bemutatott Verlet-féle algoritmust hasznélja a sebességek
és elmozdulasok meghatarozasara a numerikus integralas soran. Ennek id&-
lépését is be kell allitanunk, mely At = 0,0001 lesz minden esetben.

Szimulacionkat harom dimenziéban valositottuk meg, viszont részecskéinket
két dimenzioban helyeztiik el.
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3.2.2. Eredmények

A 3.9. abran lathatjuk a szimulaci6 pillanatfelvételeit. Bal oldalon a vizsgalt
szemcsék lathatok, a falak eltérd szinnel lettek jelolve eltérd viselkedésiik
miatt. A jobb oldali &brdn minden egyes részecske sebességvektora keriilt
feltiintetésre. A fal részecskéinek sebessége a szimulacio szoran végig allando.
A nyirasi sav a rendszer azon részén talalhato, ahol a két ,részecsketomb”
sebességének iranya megfordul. Jol lathato, hogy ez nem egy éles hatarvonal,
de a rendszermérethez képest keskeny sav, amely minden esetben a falakkal
parhuzamos.

Sebességprofilok. Els6ként megvizsgaltuk a szimulacié soran létrejove se-
bességprofilokat. Ezek a 3.10. abran lathatok (felsé sor és also sor bal oldala).
Vizszintes tengelyen a z irdnyt pozici6, mig a fligg6leges tengelyen a sebesség
x komponense lathato. Az elsé két esetben (fels6 sor) deformacionak lehe-
tiink tanii: elgszor a minta also felében, majd a kézepén torténik megcesiszas
az anyagban. Els6 esetben kb. a —18. szemcsénél, masodik esetben az 1 — 2.
szemcsénél torténik a sebesség elGjelvaltasa, azaz itt taldlhatod a nyirasi sav
kozepe. Fontos megfigyelniink, hogy a nyirési sdvok a rendszermérethez ké-
pest kicsik, tényleg maximum 10 részecske szélességtiek [17]. A harmadik
esetben (also sor bal oldala) homogén nyirasnak lehetiink a tandi. A plaszti-
kus deforméciot elasztikus rendezddés koveti, azaz sebességprofil lineéris. Az
ilyen pillanatképeket nem vettiik figyelembe analiziseink soran.

A 3.10. abra als6 soranak jobb oldalan szimmetrizalt sebességprofilokat tala-
lunk. Mivel a rendszer szimmetrikus a kézéppontra, ezért a jobb statisztika
érdekében a kézépponttol két irAnyban 6sszeatlagolhatjuk a vizsgalt mennyi-
ségeket (ezt a modszert a késGbbiekben is alkalmazzuk). Ez esetben meg-
figyelhetjiik a sebességprofilok valtozéasat a fal részecskéinek atmérdje (d,,),
azaz a fal-részecske surlodasi egytitthato (pu,,) figgvényében.

Nyirasi savok poziciojanak eloszlasfiiggvénye. A kiévetkezSkben a nyi-
rasi savok helyének eloszlasfiiggvényeit vizsgaltuk. A Bak-Sneppen-modell
esetén a sebességprofilokat ezen eloszlasfiiggvények integraljaként allitottuk
el6 (3.5. abra). Most azt vizsgaljuk, hogy a MD szimulaciok soran kapott se-
bességprofilok derivalasa soran a vart eloszlasfiiggvényeket kapjuk-e és azok
megegyznek-e a nyirasi savok poziciojabol kiszamolt eloszlasfiiggvényekkel.
A 3.11. abran sebességprofilok derivaltjait lathatjuk kiilonbéz6 fal-részecske
starlodasi egyiitthatok esetén. Jol lathatd, hogy a gorbék jellege a Bak—
Sneppen-modellben vizsgaltakéval egyezik, az atalakulas a falhoz lokalizalt
és a skalazodo mintazatok kozott gyorsan megy végbe. Ennek tovabbi vizsgé-
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3.10. abra. Sebességprofilok a molekularis dinamika szimulaciéban. Els6 két
esetben ,szabalyos” nyirasi savok, a harmadik esetben elasztikus rendez6dés
figyelheté meg. FEz esetekben 40 szemcse szélességii rendszerekkel dolgoz-
tunk. A negyedik grafikonon szimmetrizalt sebességprofilokat tiintettiink fel
Ly killonbozs (0,4, 0,6, 0,8 és 1) értékei esetén. Ekkor a részecskeszam 377,
a rendszer szélessége 20, a magassaga ~ 40 volt.
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3.11. abra. Sebességprofilok derivaltja két rendszerméretre: bal oldalon 191
részecske vizsgalatanak eredménye egy kb. 20 goly6é magassagi rendszerre,
jobb oldalon pedig egy 389-es részecskeszami, kb. 40 golyé magassagu rend-
szer eredménye 1, kiilonbozé értékei esetén. Szimulacionk 10° ideig futott
minden esetben, kivéve p,, = 1 esetét, ahol ez 2 - 10° volt.

latat a 3.12. abran lathatjuk, ahol a kiilonb6z6 modellek eredményeit hason-
litottuk Gssze egy 20 szélességi rendszeren, p,, = 1 értéke esetén. Feketével
a Bak—Sneppen-modell eredménye, pirossal a MD szimul4ciokbol szamolt
eloszlasfiiggvény, zolddel pedig a kapott sebességprofil derivaltjanak szim-
metrizaltja lathaté. E harom eredmény egyezdsége jol megfigyelhets. A MD
szimulaciobol tgy szamoltunk eloszlasfiiggvényt, hogy minden idélépésben
megkerestiik a részecskék sebességének elGjelvaltasanak helyét. Ez a nyirasi
sav pozicioja. Csak azokat vettiik viszont figyelembe, ahol 2, 5-szer nagyobb
ugrast tapasztaltunk a derivaltgérbében, mint az a teljes homogén esetben
adodna. Kékkel dbrazoltuk az Aktivitds-modell Laplace-os Osszefiiggésének
(3.4. egyenlet) megoldasat, a cos(ﬁ) -0,0005 fiiggvényt. Ez igazolni latszik
modelliink helyességét a tobbi modellel szemben, am ennek bizonyossagat
tovabbi vizsgalatok kell, hogy megel6zzék.

Nyirasi savok tavolsdganak eloszlasa. Megvizsgaltuk tovabbé az egy-
mast kdvets nyirasi sdvok tavolsaganak eloszlasat is. Ennek eredménye a 3.13. 4b-
ran lathato. Itt feltiintettiik két MD szimulécié eredményét (piros és zold),
illetve a Bak—Sneppen-modell eredményét is (kék). Feketével pedig berajzol-
tuk az elméletileg vart hatvanyfiiggvényt. Mind az elméleti és a szimulalt,
mind a Bak-Sneppen modell és a szimulaciok egyezdsége jol megfigyelhetd.

Ez az egyezés sokkal pontosabb, mint amit az események eloszlasfiiggvényei-
nél tapasztaltunk. Ennek oka az, hogy mig az eseményeloszlas sok-sok lavina
atlagabol alakul ki, addig a savok ugralasidnak korrelacidoja mar egy lavinan
beliil mérhetd, ezért rovidebb szimulécié is jo eredményt ad. Fontos megje-
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0 0006 @ nyirasi pozicidk eloszlasa MD alapjan
4 T " sebességprofil derivaltjanak szimmetrizaltja

Laplace-os &sszefiiggés megoldasa
0,0004 - .
S
5 0,00021 ;
0,0000 - 1
-10 0 10
d

3.12. abra. A Bak—Sneppen modellb6l, a MD szimulaciobdl és a derivalt
sebességprofilokbol szamolt eloszlasfiiggvények Osszehasonlitasa. Kékkel a
Laplace-os Osszefiiggés megoldasa. Minden esetben p,, = 1 értéke esetén.

gyezni, hogy az Aktivitds-modell —2-es exponenst var, ami ldthatéan nem

jo.
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3.13. dbra. Egymast kovets nyirasi savok tavolsdganak eloszlasa. Piros-
sal és zolddel 20 illetve 10 szélességi, 20 magassagu rendszerre, 766 és 389
részecskével futattott MD szimulaciok, kékkel N = 28-as rendszerre a Bak—
Sneppen-modell eredménye. Minden esetben u,, = 1-et vizsgaltuk. Feketével
az elméletileg vart hatvanyfiiggvény.
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3.3. Két médszerrel kapott eredmények 0Ossze-
hasonlitasa, 6sszefoglalas

3.3.1. Konklazid

Munkank soran a szemcsés anyagok egyszerd nyirasat modelleztiik és a mo-
dellt ellenériztiik molekuléris dinamika szimulacié segitségével. A modell
bonyolultabb valtozatait korabban hasznaltdk mar, de direkt hitelesités ed-
dig még nem tortént.

Vizsgalataink eredményeképp megmutattuk, hogy:

e a fal-részecske surlodas fiiggvényében jelentss dtalakulas megy végbe a
rendszer viselkedésében (sebességprofilok),

e a sebességprofil pillanatszeri nyirasi savok sokasagatlagabol all eld,

e a modell jol illeszkedik a mért adatokra, &m annak eldontésére, hogy az
altalunk alkalmazott egyszeriibb modell vagy a kordbban bemutatott
bonyolultabbak a helyesek, az ugraskozok eloszlasanak vizsgalatara is
sziikség volt (utobbi esetben ~ d~2, mig el6bbi esetben ~ d~%2* hat-
vanyfiiggvényt vartunk).

Lattuk, hogy az események eloszlasanak vizsgélatakor a molekularis dina-
mika szimulaciok gérbéi nem voltak annyira ,szépek”, mint azt vartuk volna.
Ennek okaként a szimulaciok futtatasi idejének rovidségeét talaltuk. Tapasz-
talatunk alapjan viszont a tavolsag-eloszlas gérbék nagyon szépen mutatjik
az elméletileg vart értékeket. Ennek oka, hogy mar egy lavinan beliil is
eléfordul majdnem minden, a rendszerméret miatt lehetséges ugrés, igy a
viszonylag rovid szimuldciok elegendének bizonyulnak. Az események elosz-
lasanak gorbéihez viszont sok lavinat kell vizsgalnunk, azaz hosszabb ideig
kell szimulacioinkat futtatni.

3.3.2. Fejlesztési lehetdségek

Az el6z6 szakaszban emlitetteknek megfeleléen célunk a molekularis dina-
mika szimulaciok hosszabb ideig torténd futtatasa illetve nagyobb sokasagat-
lag vizsgalata. Ezt kovetGen a tavolag-eloszlas és az események eloszlasdnak
vizsgalata soran célunk, hogy elontsiik melyik modell helytallo az egyszert
nyiras megvalositasara: az amelyik a nyirasi savban erdsit, mellette gyengit
[16], vagy az altalunk elképzelt, mely szerint erésités és gyengités egyarant
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megvalésulhat, azaz a hatas véletlenszerdi. A dolgozatban is bemutatott ered-
mények alapjan modelliink helyessége beigazolodni latszik, am ennek bizo-
nyossagahoz mindenképpen sziikséges van tovabbi elemzések elvégzése is.

Fontos kérdés, hogy eredményeink 3 dimenzidban is megalljak-es a helyiiket,
ezért egy-két jol megvilasztott esetben szeretnénk 3 dimenzidban is ellen-
grizni eredményeinket.
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Appendices
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A. Fuggelék
Voros kiralyn6 hipotézis

A Voros kirdlynd hipotézis [8] azt allitja, hogy a kiilénb6z6 egyedek nem elszi-
getelve valositanak meg az alkalmazkodés érdekében véaltoztatasokat, hanem
hatnak azokra az él6lényekre, melyekkel kapcsolatban vannak, és ezek hatéasai
is befolyasoljak a viselkedésiiket. Példanak okaért a zsakményallat gyorsan
fut, menekiil a ragadozo el6l. Ezért a ragadozé is gyorsabban fog futni, hogy
elkaphassa aldozatat. Erre valaszul a zsakményéallat még gyorsabban probal
menekiilni. A Voros kiralynd elnevezés Lewis Carol Alice Tiikérorszdgban
cimi regényébdl ered, ahol az embereknek rohanniuk kell, hogy egy helyben
maradhassanak.

A Bak—Sneppen-modellben ez a hipotézis tigy nyer értelmet, hogy a legkisebb
fittségi elem bal és jobb oldali szomszédjai is moédosulnak. Az a logikus, ha
a valtozo egyed a szomszédaira gyakorolja a legnagyobb hatéast.
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B. Fuggelék

Numerikus integralasi moédszerek,
Verlet-modszer

A numerikus integralas legegyszertibb algoritmusa az Euler-modszer, mely

gyorsulasbol sebességet, sebességhdl elmozdulast hataroz meg integralassal,

am eléggé pontatlan (lasd. a B.1. tablazatot). Ennél jobb modszer a negyed-

rendd Runge-Kutta médszer, melyben a valasztott révid 1épéskodz zsugori-

tasaval annak negyedik hatvanyaval zsugorodik a hibara adott fels6 becslés.

Ez az id6lépés harmadolésa esetén koriilbeliil hAromszor annyi szdmolas utan
1

(5)' = Sil—szeresére zsugoritja a hibakorlatot. Mindez megfeleld pontossagot

biztosit, de szamitasigénye miatt mégsem ezt alkalmazzuk.

A legtobb molekuléris dinamikéval foglalkoz6 program az tn. Verlet-modszert
hasznélja (vagy a Leapfrog-algoritmust, mely a Verlet specialis esetének te-
kinthets). Ennek lényege, hogy adott ¢ id6pontban ismerve a rendszer x(t)
kitérését, v(t) sebességét és a(t) gyorsulasat, meghatarozzuk a ¢+ At pilla-
natbeli sebességét:

1 1
v(t+ EAt) =v(t) + §a(t)At (B.1)
Ennek ismeretében ki tudjuk szamolni a ¢ + At idépontbeli kitérést:
1
x(t+ At) = x(t) + v(t + §At)At (B.2)

Tovabba a t + At-beli gyorsulast az ered6 erébhdl kifejezhetjiik, mely segitsé-
gével a t + At-beli sebesség:

1 1
v(t+ At) = v(t + §At) + §a(t + At)At (B.3)
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Modszer Hiba Kumulativ hiba
Euler At3 At
Runge-Kutta  At® At
Verlet At? At?

B.1. tdblazat. Numerikus integralasi modszerek: hibaik és kumulativ hibaik
osszehasonlitasa. Forras: |7]
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