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1. Bevezetés

Mint el6z6 beszamoldim soran is ismertettem mikronos és szubmikronos méreti kristalyos anyagok
deformécios tulajdonsdgai alapvetden eltérnek a tombi anyagokndl megszokott viselkedéstdl. A
kutaté munkam ebben a félévben is ezzel a problémakdrrel volt kapcsolatos.

2. Az elso harom félévben elért kutatasi eredmények

A doktori tanulmanyaim kezdetén tovabbfejlesztettem azt az 0j implicit séman alapuld 2D diszkrét
diszlokacié dinamikai szimuldtoromat amit még a korabbi egyetemi tanulmanyaim alatt kezdtem
fejleszteni a szimulacios hatékonysag novelésére, mert a hasznalhatd egyéb szimulatorok erésen
limitaltak voltak az elérhetd teljesitmény szempontjabol a diszlokéaciok hosszutavi kolcsonhatasa
miatt. Ennek megoldéasara nem fizikai annihilacios tavolsadgot voltak kénytelenek hasznalni, amit
el akartunk keriilni. Az éltalam fejlesztett szimulatorral nagysagrendekkel gyorsabban érhetdk el
eredmények és nem sziikséges a nem fizikai annihilacié sem, mindezt tigy, hogy az eredmények
pontosabbak. Ebbdl sziiletett a mar megjelent publikaciom [[1]]. A szimulatort ugy készitettem el,
hogy képes ponthibak figyelembevételére, tovabba alkalmas tobbféle terhelési protokoll alkalma-
zésara is. A legtobb kutatdsomnak ez a szimuldcids szoftver képezi az alapjat.

A korabban mar emlitett nem fizikai annihilacié hianya lehetové teszi a rendszer linedris sta-
bilitas analizisét. A moddszer segitségével kiilso terhelés esetén még a lavina bekovetkezése elott
jelezhetd, hogy lavina esemény kovetkezik és meghatarozhato, hogy a rendszer mely modusa ak-
tivalodik és, hogy azok hol helyezkednek el a szimulacids cellaban. Ezen feliil a rendszer dsszes
modusa meghatarozhat6 amelybdl tovabbi informéciok vonhatoak le az egész rendszer viselkedésé-
re, a megfigyelhetd korrelaciokra. Ez tigyben a kutatdsaim mind a 4 félév alatt folytak. Az idei félév
eredményeit roviden a kovetkezo fejezetben ismertetem. A kutatas nemzetkozi egyiittmitkodésben
zajlik Peter M. Derlettel (Paul Scherrer Institut, Svajc).

Az elézéek mellett bekapesolodtam Ugi David doktoranduszhallgaté tarsam projektjébe, ahol
mikrooszlop Osszenyomasi kisérletekbdl nyernek informaciot akusztikus emisszids modszer se-
gitségével arrdl, hogy kiilonbozod terhelési ratak mellett az egyes lavinaesemények kozott milyen
Osszefliggések vannak. Ezt a jelenségkort én szimulacidos megkozelitéssel vizsgaltam. Implemen-
taltam szimulatoromba a kisérleti alkalmazasnak megfeleld terhelési protokollt majd szimulacidkat
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végeztem a kisérleti eredményekkel valo 0sszevetés céljara. Ezekbdl az eredményekbdl egy kozos
publikécio eldkészités alatt all.

Berta Dénes kidolgozott egy Spectral nevii modszert hatarfeltételek figyelembe vételére [2].
Ennek szimuldtoromba torténd integralasa k6zos munkaval megkezdddott. Pilot projekt jelleggel
elézetesen beépitettem egy olyan funkciodt, mely képes a szimulacids cella egyes részeit lokalisan
izolalni ez altal lehetdvé téve a lokalis folyasfesziiltség vizsgalatot amig a két modszer integralasa
nem lesz sikeres.

3. Az aktualis félévben elért kutatasi eredmények

A félév soran alapvetden két projekten dolgoztam. Egyrészt folytattam a kordbban mar ismertetett
linearis stabilitas analizissel foglalkozo6 projektet, ahol kiilonb6z6 rendszerméretek €s szennyezési
nagysagok mellett vizsgaltam a kiilso terhelés hatasat.

Vizsgaltam, hogy a szennyez0k mennyisége milyen hatassal van a kiilsé kvazistatikus terhe-
1és eredményeképp bekdvetkezd lavindk sordn felgylilé deformaciora, illetve, hogy a kiillonboz6
rendszerméretek ezt miképp befolyésoljak. Tovabba vizsgaltam azt is, hogy az aktivalodé modus
milyen kapcsolatban all az egyenstlyi rendszer sajat-allapotaival. Erre bevezetésre keriilt az igyne-
vezett ,,overlap” mutatd, mely a két sajatallapot hasonldsagat fejezi ki és 0 és 1 kozti értéket vehet
fel. 1 jelentése az, hogy teljesen megfeleltethetdek egymasnak, még 0 esetében egyaltalan nem
feleltethetdek meg az Gsszehasonlitott modusok. Az [l. dbran egy példa lathato arra, hogy milyen
Osszefiliggést vizsgaltam.
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1. &bra. Az abra azt mutatja tobb kiilonbozo, 1024 diszlokdciot tartalmazo vakanciamentes rend-
szerre, hogy milyen fesziiltségen aktivalodik az elsé modus. A bal oldali abra fiiggoleges tengelyén
az aktivalt modus a terheletlen dllapot modusaival szamitott ,,overlap” értékkel sulyozott datlagat
mutatia a sajatértékeknek (EV ), mig a jobb oldalon ugyan ez lathato, csak a sajdtértékek helyett
az egyes médusokat alkoté diszlokdaciok szamdanak dtlaga lathaté (PN). A szinskdla azt jelzi, hogy
mekkora volt a legnagyobb eldfordulo ,,overlap” érteék.

Ezek mellett bekapcsolodtam egy nemzetkozi egylittmiikodésbe témavezetdm és Ryan B. Sills
(Rutgers University, Egyesiilt Allamok) vezetésével, ahol fcc 6tvozet molekuladinamikai szimula-
cigjabol [3] kinyert diszlokaciok fraktal tulajdonsagait vizsgaltam a terheldfesziiltség és a hdmér-
séklet fliggvényében. Ebbdl mar is publikacio sziiletik, mely jinius elején keriil bekiildésre. A
kiértékelés soran, meghataroztam a diszlokaciovonalak fraktal dimenzidjat a Hurst-modszerrel és



a Higuchi-modszerrel is. Ezek eredményeképp sikeriilt meghataroznom a korrelacids hosszat is a
kiilonb6z6 rendszerek esetében. Ez 6sszahngban van a statisztikus fizika sok teriiletén megfigyelt
ugynevezett ,,depinning” jelenségével. A Higuchi- és a Hurst- mddszer dsszevetésérdl lathato az
igynevezett ,,roughness-plot” a P. abran.
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2. abra. Az dbra az ugynevezett ,, roughness plot’-ot mutatja a Hurst-modszerrel kiértékelve. A gér-
be abran levo meredeksége megadja az ugynevezett Hurst-exponenst. A szaggatott vonalak illetve
a szam a Higuchi-modszerbol kinyert értéket mutatja 6sszehasonlitasi alapként. A négy kiilonbozo
szin négy kiilonbozo kiilso terheld fesziiltséget jelol. A pont jeloli, hogy hol van a korrelacios hossz.
A homérséeklet a szimulacioban 5 K volt.
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