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Kivonat

A dolgozat a rug6-tomb modellcsalad egyik alkalmazaséval foglalkozik. Szami-
togépes modell segitségével vizsgaljuk a nanocsévek szaradésa soran kialakulé min-
tazatokat. Kisérletileg vizben elGallithatok szabélyos (erddszerti) nanocsématrixok,
melyek a folyadék elparolgéasa soran cellas strukturakat alakitanak ki. A valosagban
haromdimenzi6s onszervezédési folyamat tanulméanyozasara egy kétdimenziés mo-
dellt alkottunk. A nanocsovek also, rogzitett végeit rogzitett, mig a felss, szabad
végeit elmozdithato tombokkel helyettesitettiik. A két tipusi tombot elszakithatat-
lan rugdval kotottiik 6ssze, ami a nanocsé rugalmasan hajlithato torzsét modellezte.
A nanocsovek tetejének megfelel6 tombdoket specidlis rugokkal kotottiik ossze, ez-
zel modellezve a csovekre hato kapillaris er6k atlagos viselkedését. Modelliinkkel
tanulméanyozzuk a kisérletileg kontrollalhato paraméterek hatésat a kialakuld min-
tazatokra. Kiilonb6z6 paramétertartoméanyokra visszakapjuk a kisérletileg észlelt

tipikus mintézatokat.



1.

Bevezetés

Napjainkban egyre nagyobb igény mutatkozik a miniatiirizalt eszkozok irant. Ez
kevesebb nyersanyag-felhasznalést, konnyebb tarolast és a kis méret miatt eddig hoz-
zaférhetetlen teriiletek elérését biztositja. Ilyen elvarasoknak tokéletesen megfelelnek
a nanostruktirak, melyek majdnem minden teriileten a jové mérnoki tudomanyat
jelentik.

A nanostrukturak elgallitasanak egyik modja az alulrdl torténd (bottom up) épit-
kezés. Ebben az esetben a nanostrukturakat olyan stabil épitGelemekbdl allitjak els,
mint a molekuldk, kolloid részecskék, nanogombok vagy akar a nanocsovek. A mai
technologidkkal ezek a méretben, alakban és bels§ struktiraban szinte azonos épi-
tGelemek konnyen elGallithatok.

A nanostruktarak ily modon torténd elGallitasanak egyik akadalya, hogy a na-
noméretii tartomanyokban fontos szerepet jatsz6 adhézios és kohézios erGk miatt
a ,hanovilag nagyon ragacsos”. Ezt tgy kell érteniink, hogy ha barmilyen eszkoz-
zel megprobaljuk Osszerakni a nanoszerkezeteket, az épitGelemek inkabb az eszko-
ziinkhoz ragadnak, mintsem oda keriilnének, ahova szeretnénk. Eppen ezért olyan
nanostruktirakat kell tervezniink, melyek kozvetlen emberi beavatkozés nélkiil, 6n-
szervezGd6 modon alakulnak ki.

Az Onszervezédés tobbféle mechanizmus alapjan valosulhat meg. Ilyen célra
leggyakrabban Wan der Waals tipusi eréket, geometriai megszoritasokat, mégneses
kolesonhatasokat, hédiffuziot vagy kapillaris erket hasznalnak.

Munkénk sordn egy ilyen 6nszervez6dé nanostruktira kialakulasanak modelle-

zését tiztiik ki célul. Nevezetesen, egy olyan rendszert szimuldltunk, ahol nanocsé
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épitGelemekbdl, kapillaris erck jelenlétében cellas struktirak jonnek létre. A folya-
mat lefrasara egy rugo-tomb tipust modellt dolgoztunk ki, majd ennek segitségével
vizsgaltuk a kisérletileg kontrollalhato paraméterek hatasat a kialakulé mintazatok-
ra. Kiilonb6z6 paramétertartoményokra visszakaptuk a kisérletileg észlelt tipikus
mintazatokat.

A kovetkez$ fejezetben egy rovid attekintést nydjtunk a rugé-tomb tipust mo-
dellekrél és azok néhény ismert alkalmazasi lehet&ségérsl. Ezt kovetGen kitériink a
nanocsdstruktiarak kisérleti elGallitasanak modjara, valamit a tipikus struktirakra,
melyek kialakulnak. Ezutan ismertetjiik a folyamat leirasara kidolgozott modelliin-
ket, annak fontosabb paramétereit és végiil a szamitogépes szimulaciok soran kapott

eredményeinket.



2.
Rugo6-tomb tipustt modellek

Induljunk ki abbol az egyszert esetbdl, amikor egy testet egy rugo6 segitségével
hiazunk. Ilyenkor semmi meglepd dolog nem torténik. A rugé egy ideig nyulik, majd
amikor a rugoban felléps rugalmas eré nagyobb lesz a test és a feliilet kozti tapadasi
siurlodasi er6 maximélis értékénél, a test megesiszik, es kesGbb egyenes vonalban,
egyenletesen mozog.

Bonyolultabb viselkedést kapunk, ha nem egyetlen testtel van dolgunk. Képzel-
jiik el azt az esetet, amikor tobb testet helyeziink el egyméas mellé, ezeket rugoval
kotjiik 6ssze. Ezen tilmenGen, minden testre egy masik rugot is kotiink, amit egy
a testek folott levs laphoz rogzitiink. A feledat most az, hogy leirjuk, hogyan vi-
selkedik ez a rendszeriink, ha ezt a testek folotti lapot egyenletes sebességgel hiizni
kezdjiik valamilyen irdnyban. Egy ideig a testek nyugalomban maradnak, csak az
Gket a lappal 6sszekots rugok nytlnak meg. Majd hirtelen az egyik test megesiszik.
Ez a megcstiszas viszont lavina-szert jelenséget idéz el§ a rendszerben, ugyanis ma-
gaval rantja a kozvetlen szomszédait, azok az ¢ szomszédaikat és igy tovabb. Az itt
leirt folyamat tipikus példa egy kritikusan onszervez6dé folyamatra és tartalmazza
a rug6-tomb modellek leglényegesebb Gsszeteviit és tipikus viselkedését.

Az els6 rugé-tomb tipusi modellt Burridge és Knopoff 1967-ben tette kozzé
[1]. Azota a modellt a legkiilonb6z&bb tudomanyteriileteken alkalmazzak. Az alap-
modell alkotéelemei a tombok és az ezeket Osszekoté rugok. A modellezni kivant
rendszer tulajdonsagaitol fiiggéen a tombok kiilonbo6z6 alaktak lehetnek, kiillonb6zE
elrendezésekben helyezkedhetnek el, és kiilonb6z6 mdédon kéthetSk Ossze rugodkkal.

Erre tevidik ra a rendszer adottsagaira alapozé dinamika. A rugo-témb modell kri-
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tikusan onszervez6dd rendszerek esetén alkalmas olyan lavinaszerd dinamikdk mo-
dellezésére, melyek mintazatképz6 folyamatokat eredményeznek.

Széleskori felhasznaldsai a foldrengések modellezésétsl ferroméagneses anyagok
méagnesezési folyamatéanak, szarado granuléris anyagok toredezéseinek, valamint na-
nogombrendszerek mintazatképzddéseinek a leirdséig terjednek.

A tovabbiakban kitérek az eredeti, foldrengések vizsgalatara alkalmas modellre.
Targyalom annak helyességét, és megemlitem tudoméanytorténeti relevancidjat. Ez-
utan kovetkezik a szarado anyagokra specifikalt rugo-tomb modell. Kiemelt fontos-
s4gl a nanogdmbrendszerek szaradas soran kialakuld torésmintazatainak vizsgalata,
mivel — amint azt a késGbbiekben latni fogjuk — a nanocsérendszerek modellezése
visszavezethets egy a nanogémbdok esetén hasznalt, kétdimenzios rugo-témb modell-

re.

2.1. Foldrengések modellezése

A foldrengések jelentss része a tektonikus lemezek talalkozasanak kozelében pat-
tan ki. Ennek oka, hogy az egyik tektonikus lemez a mésik ala bukik. Lefele haladas
kozben a felgyiileml§ felsziiltségek a mésodik lemez hirtelen megcstszasat eredmé-
nyezik. Ha a dinamikat sematikusan kivanjuk abrazolni, a két tektonikus lapot a 2.1
abra mintajara képzelhetjiik el, ahol az egyik lemezt az also sik, mig a masik lemezt
a rajta 1évG, rugokkal 0sszekotott tombaok jelképezik. Az alsé lemez elmozdulasanak
fiiggvényében, ha elegend§ fesziiltség gyiilemlik fel a rendszerben, a tombok hirtelen,
lavinaszeriien megcsiszhatnak.

A modell tudomanytorténeti jelentésége abbol adodik, hogy ennek révén valt
elGszor lehetségessé a foldrengések nagysag szerinti eloszlasat megadd Gutenberg—
Richter-torvény igazoldsa. A Richter skalan egy foldrengés m nagysiga kozvetetten
a mechanikai rezgésekben felszabaditott E energiat jellemzi. A pontos definicié
szerint 1g(F) = 11.8 + 1.5m. A torvény kimondja, hogy ezen a skalan az m erGsségii

foldrengések el6fordulasi gyakorisaga az
f(m) = A10"™, (2.1)

hatvanyfiiggvénnyel adhaté meg, ahol A egy ardnyossagi tényez6. A b kitevs az
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2.1. bra. Egy foldrengés mechanizmusa rugo-tomb sémaval abrazolva [7].
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2.2. abra. A Gutenberg-Richter térvény (a) [2| és a Burridge-Knopoff modellel kapott
eredmények (b) [3].

energia-el6fordulési gyakorisdg kummulativ eloszlasfiiggvényének log-log skalan valo
abréazolasabol -1-nek adodik (2.2a abra). A 2.2b abra a modellel kapott eloszlasfiigg-

vényt vazolja. A két grafikon hasonlésiga igazolja Burridge és Knopoff elképzelését.

2.2. Szaradas soran kialakul6é torésmintizatok mo-

dellezése

A rugé6-tomb modellek sikeresen alkalmazhatok kvazisztatikus toredezési folya-
matok, mint példaul sar, agyag, festékréteg, so sivatag, aszfalt, ho vagy jég tore-

dezésének elméleti tanulményozasara. A vékony rétegi nedves granularis anyagok

Tz 2z
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2.3. dbra. Széaradas soran kialakul6 torésmintézatok granularis anyagokban. Az
alsé sorban kisérleti, mig a fels§ sorban szamitoégép-szimulacios eredmények lathatok
balrol jobbra novekvs rétegvastagsagok esetén [4].

kéknek tombok felelnek meg, a kozottiik talalhato folyadékhidaknak pedig a rugok.
Szaradaskor (ami a rugoallandok novelésével modellezhets) a részecskék a novek-
v6 fesziiltség hatdsara tomoriilnek, a rugok elszakadasa révén toréscentrumok nuk-
lealodnak, majd tovabbhaladnak. A rugo6-tomb modell alkalmas tehat a jelenség
megragadasara. A 2.3 dbra a granularis anyagok széradas soran kialakul6 minté-
zatait mutatja [4]. Osszehasonlitasként lathatok rajta mind kisérleti, mind pedig
szamitogép-szimulacios eredmények.

Ehhez hasonl6an modellezhets az egyrétegli nanogémb-szuszpenziok szaradasa
soran kialakul6 mintazatképzédés [5]. Ekkor a tanulméanyozott rendszer egy po-
lisztirén nanogdmbokbdl készitett szuszpenzio, amit szilikon feliileten szaritanak. A
nanogémbdoket tombok jelképezik, a kozottiik felléps kolesonhatasokat pedig rugok.
A szaradéaskor bekovetkezd fesziiltségnovekedést a rugoallandok 1épésenkénti nove-
lése szimulalja. A tombok egy rogzitett rugdallando érték mellett egyensulyi konfi-
guracioba rendezddnek. Ezt az onszervez6dds folyamatot szabalyozo erdk: a rugok

hosszaval aranyos kapillaris erd, az enyhén negativan toltott tombdok kozotti elektro-
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2.4. dbra. Széaradas soran kialakul6 torésmintdzatok nanogémb rendszerekben. A
fels6 sorban kisérleti, mig az alsé sorban szamitogép-szimulacios eredmények latha-
tok [5].

szatikus taszitas, a merev taszitas, valamint a surloédasi ers. A szimulacio abbol all,
hogy a fesziiltségndvelés-relaxacio lépésparost egymds utan tobbszor ismétlik. Az
igy kialakul6é mintazatokat a 2.4 dbra szemlélteti, 6sszevetésben a kisérletileg kapott
mintazatokkal.

Megjegyzends, hogy ezeknek a szimulacioknak - akarcsak a kovetkezGkben be-
mutatasra keriil6 nanocsovek szaradasara kidolgozott modellnek - nincs valés meg-
feleltetéseket megengedé idejiik. Ehelyett dinamikajukat a kiilénb6z6 idGintervallu-
moknak megfelel relaxacios lépés jellemzi.

Az itt bemutatott jellegzetes példak arra engednek kovetkeztetni, hogy a modell-
csalad alkalmas a szaradasi jelenségek megragadasara. Ez motivalt minket abban,
hogy ezt az utat valasszuk a szdradas soran onszervez&dG nanocsérendszerek elmé-

leti, szamitogépes vizsgalatara.



3.

Nanocsovek szaradasanak

modellezése

Kisérletileg vizben elGallithatok szabalyos, erdGszerii elrendezési nanocsémat-
rixok, melyek ezutan, a folyadék elparolgasa kovetkeztében cellas, sejtszerii struk-
tarakat alakitanak ki [8]. Ezeknek a szimulalasara alkalmas modell elképzelhets a
nanogdémb-szuszpenziok szdradasara hasznalt modell kib&vitésével. Fontos itt meg-
jegyezniink, hogy habar a jelenség egy haromdimenzids onszervezGdési folyamat, a
modelliinket megprobaljuk kétdimenziosra redukalni.

A tovabbiakban roviden ismertetem az elGallitasi kisérlet menetét és fontosabb
eredményeit. Ezutan a tényleges nanocsérendszerbdl kiindulva felépitek egy egysze-
ri hdromdimenziés modellt, amit &dtalakitok egy azzal ekvivalens kétdimenziosra,
melyben mar alkalmazhat6é a nanogémb-rendszerek esetére kidolgozott dinamika.
Végiil pedig azonositom a kisérletekkel és a szimulacioval egyarant megkapott, egy-

mastol nagyon eltérd struktirak kialakulasaért felelGs paramétereket.

3.1. Kisérleti eredmények

A modellezés targyat képezs, kezdetben kefeszerii elrendezésben elhelyezkeds
(lasd 3.1 (a) abra), majd a szaradast kovetGen cellas szerkezetet kialakité nanocsé-
rendszereknek a kisérleti elGallitasat szamos gyakorlati alkalmazas tette sziikségessé.
A [8] altal ismertetett modon elgallitott nanocsérendszerek hasznalhatok rugalmas

membranként nanosziirés sordn, sokkelharito szerkezeti erdsitésként, vagy akar bio-

11
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3.1. dbra. A nanocss rendszer szaradasanak folyamata [8].

logiai anyagok tarolocellajaként.

A fiigg6leges allast nanocsé matrixokat ferrocén és xilén bomlasan alapuld kémiai
g6zlecsapodassal novesztették szilikon feliiletre. Az igy felsorakoztatott nanocsove-
ket oxigénplazmaban oxidéaltak, majd nedvesitették kiilonb6z6 folyadékokkal (vizzel
is). Az oxidacié soran nem sériilt a nanocs6matrix szerkezete. A folyadék parolga-
sakor ellenben a nanocsévek onszervezddésével kialakultak beldliik a cellak falai. A
szaradéas folyamatat sematikusan szemlélteti a 3.1 dbra. Lathato ahogyan a kezdeti
allapothol (a) a torések nukledlodnak (b), és addig szélesednek (c), amig kialakul a
cellas szerkezet (d).

A kisérletileg kapott stuktirak STM felvételei a 3.2 4bran lathatok. Szembetlind,
hogy a bal oldali képeken a celldk gombolytibbek, mint a jobb oldalon levs képek
esetében. Ezeknél inkabb a hosszikas alaka cellak jellemz&ek. A szimulaciok egyik
végcélja pontosan ezen mindségileg eltérs cella alakok megjelenésének reprodukalasa,

illetve megmagyarazasa.

3.2. Az elméleti modell

Az elméleti modellt sematikusan a 3.3 és a 3.4 abrakon véazoltuk. ElGszor a 3.3
abran lathato, a valoésdghoz nagyon kozel 4116 haromdimenziés modellt mutatjuk be.
Ebben a nanocsoveket alsd végiiknél rogzitett felxibilis rudacskidkkal, mig a csovek

kozott fellepd kapillaris hatasokat rugokkal modelleztiik. A folyadék parolgasat - a
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3.3. dbra. A haromdimenziés modell sematikus rajza.

nanogdémbok szaradidsdnak mintajara - a rugéallandok megnovelésével szimulaltuk.
A haromdimenziés modell egyszeriien alakithato kétdimenziossé, amennyiben az
utobbinak megfeleltetjiik az el6bbi haromdimenzios modell feliilnézetét. A 3.4 d4bran
lathato modon a nanocsé also rogzitett végét egy rogzitett, mig a felsé szabad végét
egy elmozdithato tombbel helyettesitjiik. A két tipusi tombot egy elszakithatatlan
rugoval kotjiik 6ssze. Ez modellezi a nanocsé rugalmasan elhajlithato ,torzsét”, amit
az abran 1-es rugoval jeloliink. A nanocsdvek tetejét modellezs felsG tomboket 2-es
tipusiu rugokkal kotjiik ossze, ezekkel modellezve a csovekre hato kapillaris erdket.
Az ilyen modon elGkészitett rendszer magéaba foglalja a fizikai feladatnak meg-

felel6 kovetelményeket. ElsGsorban az 1-es tipusiu rugokkal modellezett nanocsovek
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3.4. abra. A kétdimenzios modell sematikus rajza.

rugalmasan hajlithatok. Masodsorban a parolgas valés problémajat a 2-es tipusu
rugok rugoallandoinak 1épésenkénti novelése szimulalja.

Mivel ezeket a rugokat jellemzi egy egységes szakadési érték, ha a rugders megha-
ladja ezt az adott értéket, az adott rugo elszakad, vagyis eltavolitjuk a rendszerbél.

A nanocsdvek tetején levs tombok dinamikaja lényegében egy viszkdzus kézegben
zajlo tilcesillapitott mozgas lesz. Ezt az egyszertiisitett dinamikét sikeresen alkalmaz-
tak korabban a szemcsés anyagok szaradasanak modellezésekor [4, 5|, valamint ezt
hasznéltuk az iivegtorés modellezésekor [9]. A modszer lényege, hogy az egyensulyi
allapot megkeresésekor a tombdket minden szimulacios 1épésben elmozditjuk a rdjuk
hato erGvel aranyosan:

dr = %F(r)dt. (3.1)

Ezt a modszert felhasznalva a modellben kikeriiljiik a dinamika mésodik alaptor-
vényének alkalmazasat. Az megkivanta volna egy masodrendii differencidlegyenlet
ismételt megoldasat. A felkinalkozé numerikus modszerek algoritmikai értelemben
vett bonyolultsaga, valamint az altaluk hasznalt tarhely nagyobb, mint a tulcsillapi-
tott dinamika esetében. Ezen kiviil, tekintettel arra, hogy a feladat szempontjabol
csakis a rendszer egyenstlyi allapota érdekel, elégséges ennek az egyszeriibb dina-
mikénak a hasznalata.

A szimulacié soran elGszor inicializdljuk a rendszert. Ez annyit jelent, hogy a
valosdgnak megfelelGen, a nanocsovek alapjait és fels6 végeit is egy haromszogracs
pontjaira helyezziik majd a nanocsovek tetejét véletlenszerii iranyokban, véletlen-
szerti, de a rendszer geometridjanak megfelel§ kis tavolsagokkal kimozditjuk. Az
inicializalas utan, a rendszer dinamikijanak modellezésekor sokszor ismételiink egy-

més utan két fazist: az els6ben egy kellGen kis értékkel megndoveljiik a 2-es tipust
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rugok rugoallandojat, a masodikban pedig az adott rugoallandé érték mellett rela-
xalni hagyjuk a rendszert.

A relaxacios 1épéseket addig ismételjiik, amig egy egyensiulyi konfiguraciohoz ju-
tunk. Mivel a tokéletesen relaxalt rendszer elérése gyakorlatilag lehetetlen, kozelitést
alkalmazunk. Ha az adott szimulécios lépésben elGfordul6 legnagyobb elmozduléas
kisebb egy toleranciaértéknél, melynek tipikus értéke 1076 - 1079, akkor a rendszert
relaxaltnak tekintjiik.

A szimulacié megkivanna a végesméret-effektus kezelését. A nanogdémbok sza-
radasara kimutathato [5], hogy a szimulalt rendszer kézponti részének viselkedése
nem fiigg a hasznalt hatarfeltételektsl. Ez a megallapitas érvényes a nanocsovek
esetében is, hiszen a két szimulaciéban ugyanazok a kis hatotavolsagu erck alakitjak
a dinamikat.

Az eddigiekben egy olyan elméleti modellt épitettiink fel a nanocsovek szaradé-
sanak szimuldlasara, ami a rugo-tomb modellcsalad alakalmazasait gyarapitja. A
nanocsovek végeinek elmozdithato és rogzitett tombok felelnek meg, az elmozditha-
t6 tombok kozotti kolcsonhatéast pedig rugdok modellezik. A lényeges kiilonbség az
alapmodellel szemben nem a rogzitett tombok meglétében all, hanem abban hogy a
nanocsovek esetében nincs sirlodas, hanem ehelyett az 1-es tipusi rugok biztosita-

nak egy csillapité hatast.

3.3. A paraméterek

A bemutatott modellnek szamos paramétere van. A nanocsovek aljat, illetve
tetejét jelképezs tomboket a kétdimenzios modellben azonos méretiieknek és kor
alaktaknak tekintjiik. Sugarukat egységnyinek vessziik, ezzel definidlva a rendszer-
ben a hosszisag egységét.

Miutan rogzitettiik a szimulacios feliilet méretét (5), adott térkitoltéssel elhe-
lyezziik rajta a tomboket. Ez a térkitoltés hatarozza meg az inicializalasnal hasznalt
haromszogracs racsallandojat. Nyilvanval6an, mivel ez a stiriiség érték a nanocso-
vekre vonatkozik, a feliiletre kiosztjuk elGszor a térkitoltésnek megfelelé mennyiségti
rogzitett tombot, majd ugyanannyi elmozdithato tombot is.

A mozgathato tombok esetében az elmozdulas mértékét szabalyozza a viszkozi-

tas, ami nem mas, mint az (3.1) kifejezés aranyossagi tényezsje.
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A rendszerbeli rugokra vonatkozbéan ki-ben rogztitjiik a nanocsévek ,torzsét”
modellez6 1-es tipusu rugok rugoallandojat, ko-ben a kapillaris erGket modellezé 2-
es tipusi rugok rugoallandojat, illetve dk-ban a parolgas szimulalasat megvalosito
rug6éallando-névekményt. Mig az 1-es tipusi rugok szakithatatlanok, a 2-es tipust-
akra értelmeziink egy maximalis rugéerst, vagyis a szakadéasi hatarértéket (Fy). Ezt
az értéket egységnyinek tekintjiik, ez képezi a szimulacidok soran az erGegységet.

A felsorolt paraméterek valtoztatasaval megvizsgaltuk, hogy a rendszer hogyan
viselkedik ezek hatasara. A kiilonbozé futtatasok alapjan kijelenthetjiik, hogy a
mindségileg kiilonb6z6 mintazatok kialakulasaért a stirtiség és az 1-es tipusa rugok
kq rugoallandoja felel6s. A t6bbi paraméter ebbdl a szempontbol kevésbé fontos, igy
ezek értékeit jol megfontoltan rogzitettiik. A 2-es tipusu rugok ko rugédallandoja a
dk-val valo novelések soran nagy skalat fed le, igy gyakorlatilag sziikségtelen nagyobb
figyelmet tulajdonitani neki. Maga a dk novekmény ,finomségéaval” minddssze a
szaradas folyamatanak a koztes lépéseire hat ki. Ha dk-t elég kicsinek valasztjuk,
akkor nem befolyéasolja a kialakulo mintazatokat. Tovabba a viszkozitast (n) ugy
allitottuk be, hogy elkeriiljiik a rendszerben az irreélis oszcillaciokat. Végiil a rugok
Fy szakadéasi hatarértéke visszaskalazhaté a kp rugddllandora, ezért elegendd azt

valtoztatni a parolgés soran.

3.4. Eredmények

A rugé6-tomb modell alapotletét adaptélva a mi feladatunkra, a rugokkal a ka-
pillaris erGket modelleztiik. Ugyanezt az eljarast sikerrel alkalmaztak kordbban a
szaradas soran kialakulo torésmintazatok modellezésére [4, 5].

A szimuléciok elvégzésével nyomon kovethetG a nanocsérendszer idébeli fejls-
dése. A kisérletekkel egyezs dinamikat (3.1 abra) reprodukaljak a szimulaciok is:
a kezdetben homogén szerkezetben torések jelennek meg, ezek mentén fokozatosan
tavolodnak egymaéastol a nanocsovek, ,falakba” tomoriilnek, mignem kialakitjak a
cellas strukturat.

A 3.5, illetve a 3.6 dbrakon két kiilonb6z6 paraméterlistara lathatunk egy-egy
ilyen képsorozatot. A két abracsoporton lathato, egymastol eltérs végss struktira-
kat két paraméter valtoztatasa okozza, nevezetesen a nanocsovek strtisége és a ky

rug6allando értéke. Ez arra enged kovetkeztetni, hogy a kiilonb6z§ mintazatok ki-
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3.5. abra. A szimuléci6 eredményei az S = 800x800, p = 0.25, k; = 0.01, ks = 0.1,
dk = 0.001, n = 0.001, Fy = 1 paraméterszettre.

alakulasat a nanocsovek siirtisége, illetve azok hossztsaga (ami a k; rugoallandoval
hozhato Osszefiiggésbe) fogja befolyésolni. A siiribb és révidebb nanocsérendsze-
rekben ovalis, a gyérebb és hosszabb nanocsovek felhasznélasaval pedig hosszikés
cellak alakulnak ki.

Amint a 3.7 Abra mutatja, az el6bbiekben ismertetett szimulacios eredmények jo
egyezéssel visszaadjik a kisérletek eredményeként kapott mingségileg eltérd minta-

zatokat.
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3.6. dbra. A szimuléci6 eredményei az S = 800x800, p = 0.2, k; = 0.075, ko = 0.1,
dk = 0.001, n = 0.05, Fy = 1 paraméterszettre.

3.7. abra. A kisérleti és a szimulacios eredmények Osszevetése.



4.

Kovetkeztetések

Munkank soran egy rugé-tomb tipust modellt dolgoztunk ki a nanocsévek sza-
radasanak szimulécidjara. Ez egy nano szinten végbemend énszervezddd folyamat,
mely lehetGséget ad gyakorlati szempontbol fontos nanostruktirédk konnyi és olcso
elGallitasara. A modell szamitogépes kornyezetben viszonylag konnyen implemen-
talhato, és elfogadhato szimulécids idén beliil a kisérletiekkel egyez$ eredményeket
szolgéltat.

A lényeges paraméterek szama két olyan paraméterre redukalhato, amely a mi-
ndségileg kiilonb6z6 mintazatok megjelenéséért felelGs. Ezek a nanocsévek siiriisége
illetve a csovek hosszisagaval kapcsolatban 4ll6 rugoalland6 nagysaga. Ezek, a szi-
muléciokban a végsé struktira szempontjabol fontosnak kittintetett paraméterek
kisérletileg is beéllithatok.

Fontosnak tartjuk kiemelni, hogy modelliink sikeresen reprodukalja a kisérletek
eredményeként kapott mingségileg eltéré mintazatokat. Szimulacidinkban a stiriibb
és rovidebb nanocsérendszerekben ovélis, a gyérebb és hosszabb nanocsévek felhasz-
nalasaval pedig hossziikas celldk alakulnak ki.

A haromdimenzios onszervezGdési folyamat rugd-tomb modellezése egy tdjabb

példa a modellcsalad széleskori alkalmazasi lehetGségeire.
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