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|. Bevezetes:

Anyagtudomany / szamitogepes anyagtudomany & polikristalyos anyagok

A. Anyagtudomany diohéjban:

Célja: Anyagok megismerése, uj anyagok tervezése és eléallitasa;
a kémia és fizika (és ujabban a bioldgia) hatarteriilete; a fémtanbdl nétt ki,
és a technikai civilizacionk alapja :

Néhany érdekes példa:
— biomimetikus anyagok
— héallé keramiak

— héallé otvozetek

— fémhabok

— tombi fémiivegek = Woe

— kom pOZit anyagok e , - Heterogeneous Nanostructured Materials with Different Morphologies

— 1-3d-ben nano-strukturalt-anyagok J.‘ > 20 Q@ k- @

Carbon Nanotube

Core-Shell Nan ticl
Ll ANGpIHCS Based Composite Electrode | Graphene Based Composite

Nanoparticles Encapsulated
in Hollow Nanosphere

Coaxial Nanowire Array Carbon Coated Nanoplates
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|. Bevezetes:

Anyagtudomany / szamitogepes anyagtudomany & polikristalyos anyagok

B. Szamitogepes Anyagtudomany:

a modern anyagtudomany fejlédésének motorja.

Célja: Megértse és megjosolja az anyagok viselkedéset
(Eszkozei: mikro-, mezo- és makroskalaju modellek:
ab initio, DFT, CDFT, MD, PFC, CA, FME, CFD, stb.)
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C. Kristalyos anyagok a természetben ées a laboratoriumban:

olvadas

Szilard (kristalyos)

b(kalcium szulfat) 6
, ~100% parata
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Kristalyosodas: kozonséges/polarizaciés fénymikroszkopos felvételek:

Vizlvig6z fagyasa, atlatszé kettdstord kristalyok kivalasa oldészerbél
Alakzatok: Dendritek, elagazé tiikristalyok, szferolitok, kristaly-kévék

Jégviragok




D. Polikristalyos anyagok:
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~ ) sgvirag e "y Példak:
.7 Nagyszamu krlstflyszemcsebol allnak; | . technikai 6tvézetek
“é( | /|| méret-, alak-, és osszetétel eloszlasuk, | - keramiak
JQ PG\ o az un. “mikroszerkezet” hatarozza megj - polimerek
& 5 tulajdonsagaikat. - asvanyok
WA - gyogyszerek
B - - élelmiszerek

- csontok, fogak

1 Hasonlo morfologiak - veseks
\ . P - amiloid plakkok az agyban
i< igen eltéré anyagokban!  Aizheimerker esetén

- koleszterin lerakodas az érfalakon
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Nukleacio (kristalycsira kepzodes), novekedes és szemcsedurvulas

A mikroszerkezetet létrehozo folyamatok:

1. Nukleacio: ~ 10 nm

Felllet-vezérelt: v oc 1/p pl., tiszta fémek

Diffuzié-vezérelt: v oc t 12 pl., kolloidok
. ( 2 ’

2. Novekedés: 10 nm -mm
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3. Szemcsedurvulas:
10 nm - mm
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A polikristalyos mikroszerkezetek osztalyozasa

1. Utkoz6 egykristalyok:

2. Polikristalyos
novekedési formak:
(Front Menti
Nukleacioé = FMN)

3. Utk6z6 polikristalyos részecskék:
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ll. Szamitogepes anyagtudomany:
Polikristalyos mikroszerkezetek modellezése

e Matematikai modell: fazismez6 elmélet / molekularis fazismez6 elmélet | Konvenconalis fazismez6 elmélet:
(erésen nemlinearis sztochasztikus parcialis differencialegyenlet rendszerek) Szerkezeti rendparaméter, fazismezo: ¢ (r, t)

e Numerikus megoldas: véges diff., spektralis, ...

e Bemeno adatok: szabadenergiak, diffiziés egyitthatok, felileti
energiak, anizotropiak

e Szamitastechnika: CPU/GPU fiirtok v. szuperszamitogépek

Molekularis fazismez6 elmélet:

Numerikus megoldé Redukalt részecske siirliség: y (r, t)
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Néhany esetben (fémotvozetekre):
Tudasalapu Anyagtervezés
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| A. Mit kell tudnia a modellnek?

Mullins-Sekerka izotrop anizotrop
instabilitas

2. Nukleacié
- ndvekedeési centrumoké
- homogén
- heterogén (idegen részecskék v. falak jelenlétében)

- Uj szemcsék a novekedési fronton (Front Menti Nukleacié = FMN)
- heterogén (részecske-indukalt)

- homogén
@@@@f pl. adott elagazasi szoggel 10




I A polikristalyos megszilardulas orientaciéos mezon alapulé fazismez6 (FM) modellje I

1. Diffliziés instabilitasok:

2. Novekedési centrumok nukleacidija

o A front menti nukleacio beépitése tette lehetové a szferolitok,
kristalykévék, és rendezetlen dendritek leirasat.

o Elottiink nem foglalkoztak ilyen komplexitasu mikroszerkezetek
matematikai modellezésével

3. Front menti nukleacio (FMN)

EnEr

- heterogén (részecske-indukalt cstics-eltérités)
Granasy et al. Nature Mater. 2003

- homogén I. (alacsony M, miatt fellépé orientaciés hibak)
Granasy et al. Nature Mater. 2004

- homogeén Il. (preferalt elagazas alacsonyenergias
szemcsehatarok iranyaban)
Granasy et al. PRE 2005




Bemeno

adatok?

- Szerkezettel kapcsolatos adatok:

CCace

- Termodinamikai adatok (szabadenergia az 6sszes fazisra)

- S-F feluleti szabadenergia

- S-F hatarréteg vastagsag

- Szemcsehatar energia

- Diffuzios egyutthatok: M ,oc D,
M, oc D,

interdiffusion

Me°° Drot

ransl

a feluleti és szemcsehatar energiak anizotrépiaja
a mobilitasok anizotropiaja
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lll. Fobb kutatasi iranyok

1. Komplex megszilardulasi formak modellezése:

‘ @ener

2. Nukleacio molekularis szintli vizsqgalata:

3. Tobb-fazisu aramlas modellezése:
ESA Prodex/PECS szerzodések

4. A kifejlesztett modellek alkalmazasa nemzetkozi projektekben:

- magneses otvozetek optimalizalasa fazisszelekcioval (ESA Prodex/PECS)

- 6lommentes onkend csapagyanyagok fejlesztése (ESA Prodex)
- magasabb homérsékleten miikodé tubinalapat anyag  (EU FP 6)
- in-situ kompozitok, részecske-front kdlcsonhatas (ESA Prodex/PECS)

- meta-anyagok eldallitasa eutektikus megszilardulassal (EU FP7)

" - lézeres addiditiv el6allitas modellezése (3D nyomtatas) (EU M-ERA.NET)

ESA website: “Space in videos”
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Ferreiro et al. PRE 2002
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PEO/PMMA + agyag
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IV. Erdekes alkalmazasok

A. Dendrit vs
Idegen részecskék
letlen, de rogzitett orient
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B. Poliéderes kristalyok:

A novekedési alakot a kinetikus egiitthaté és a fellileti energia anizotropiai hatarozzak meg
Egyszerii alakok: kocka, rombo-dodekaéder, csonkolt oktaéder)

“Grossular”
Késo (NaCl) Ca;Al,(SiO,),

uwisner
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Dendrit toroidalis héjban

D. Kristalyosodas zart térben:

Orientaci6 szelektor (“Malacfarok”)

600x200x600 racs

Dendrit gombhéjban

200x200x400 racs
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E. Polikristalyos szferolitok
Granasy et al. Nature Mater. 2004; Grér_lésy et al. Phys. Rev. E 2005, Grana

Szferolit: gomb v. korszert
részben v. teljesen
polikristalyos alakzat

Igen gyakori:
- Se

- Ontottvas (grafit szferolit)
- polimerek/biopolimerek

- fém-/oxiduivegekben

- eutektikus rendszerek

- veseko

- koleszterin

- inzulin

- csokoladé

Morfologiai
valtozatossag leirasa
néhany
modell paraméterrel:
(anizotrdpiak, elagazasi
szog, MS godor mélysége a
szemcsehatar energiaban)
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Szferolit kialakulasa:

(a) Folyamatos atmenet egykristalybol polikristalyos szferolitba:

[e.g., TMPS = poly-(tertramethyl-p-silphenylene)-siloxane
Magill, J. Appl. Phys. (1964)]

(b) Indulas polikristalyos csirabél

MD keménygdmb renszerre:
@@@@f (O’Malley & Snook, PRL 2003)




Szferolit kialakulasa tikristalybal:

agazas:
(a) véletlen szoggel

A b

i

7

¢ e R E 3 L. B ol

Véletlen elagazasi szog

il




Tlikristalytdl a polikristalyos szferolitig:

Szinezés: Inklinacio a nuklealt 200x200x400 racs
iranyhoz képest fokban

Triklin kristaly szimmetriak

Ellipszoidalis kinetikus anizotrépia
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Kristalyosodas manipulacioja polimer rétegek eseten:

Csatorna, karcolas, lyukak: Kacolas hatasa:

Szferolitos novekedés csatornaban:

.

< Courtesy of'M. Ferguson
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Osszehasonlitas a kisérleti orientaciés mezével:
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Kérdés: Mi az uj orientaciok megjelenésének
mikro-mechanizmusa???
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V. Ujabb eredmények (2017 - 2020);
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A. Front menti nukleacio a molekularis FM modellben

Publikacid: Podmaniczky ... Granasy Phys. Rev. E 2017

diikalt részecske siirliség
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A molekularis FM szimulaciékban két mechanizmus
figyelheté meg az uj orientaciok megjelenésére:

e Nukleacié a front el6tt
e Diszlokaciok (racshibak) képzédése a feliileti




B: Biologiai kristalyosodasi jelenségek vizsgalata (KKP-17)
(Egyuttmiikodések: I. Zlotnikov, B CUBE - Center for Molecular Bioengineering, Technical University Dresden;
P. Gilbert, Dept. Physics, University of Wisconsin, Madison, USA)
Publikacié: Schoeppler, Granasy et al. Adv. Mater. 2018

Biomineralizacio: hierarchikusan strukturalt szerves-szervetlen

kompozitok létrejotte bioldgiai rendszerekben, mint pl.: UNIVERZALITAS?

- csontok, fogak Milyen mértékig alkalmazhat6 a
B N fazismez6 elmélet a bioldgiai

- koleszterin lerak6dasa az érfalon kristal $e lairdcara?

- kovamoszatok vaza ristalyosodas leirasara®

- kagylohéj

- korallok (szferolitos szerkezet)

- sth.

L
Szferolitok

CCace
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C: Biologiai kristalyosodasi jelensegek vizsgalata (KKP-17)

(Egyuttmiikodések: I. Zlotnikov, B CUBE - Center for Molecular Bioengineering, Technical University Dresden;

P. Gilbert, Dept. Physics, University of Wisconsin, Madison, USA)
Publikacid: Schoeppler, Granasy et al. Adv. Mater. 2018

Biomineralizacid: hierarchikusan strukturalt szerves-szervetlen

kompozitok Iétrejotte bioldgiai rendszerekben, mint pl.:

- csonlt(gk, fogak (" Kezdjiik valami viszonylag egyszeriivel: h
= vese o J 4 ru /4 ” V4

- koleszterin lerakodasa az érfalon | Kagylohej képzodese?

- kovamoszatok vaza Az élélény kozvetve szabalyozza a folyamatot a kristalyosodasi front el6tti

- kagylohéj (extrapallialis) tartomany osszetételének valtoztatasaval.

- korallok (szferolitos szerkezet)

- sth.

spherulite calcite (5-25 n

green organic (5-15 um)
blocklike calcite (10-15 um)

nacreous aragonite

prismatic calcite (0.5-3 mm)

@ == @ acum (100-200 nm)
Wicper

secretory epithelium
extrapallial space

prismatic

periostracum [l U

Miért érdekes? Mikroszerkezete miatt meglepden ellenallé kompozit ...
Szobahémérsekleten miikodé kérnyezetbarat technoldgia kompozitok eldallitasara?
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1. Puhatestiiek héjanak mikroszerkezete (fejlabuak & haslébt'lak):

Fejlabu: Nautilus pompilius




Puhatestiiek héja (kagylok):

Edesvizi kagylo: Unio Pictorum

ULTRASTRUCTURE

GROWTH DIRECTION
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Binér fazismez6 modell:
1 4 L] ”r ry L] L] ry LI 4 + iti {
EBSD vs. Fazismez6 elméleti szimulécio S S S
e idealis/regularis oldat, elhanyagolhaté anizotrépia

e exponencialisan csokkeno tultelités

Schoeppler Granasy et aI Adv. Mater 2018

Orientacios térkép:

Tultelités-pozicié kapcsolat

(Gacs
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V. Osszefoglalo:

l. Nukleacio + orientaciés mez6 esetén:
e Homogén/heterogén
e Front menti nukleacié (FMT):

- részecske indukalt

- homogén médusok

II. Nukleacio és mikroszerkezet:

o Komplex polikristalyos alakzatok leirasa
- szferolitok, rendezetlen dendritek,
- fraktalszerii aggregatumok, stb.

e |pari célu anyagfejlesztés tamogatasa

Wi =
NS
M

lll. Puhatestiiek héjanak mikoszerkezete:
e Vatozo hajtéeré6 = morfolégiai atmenet
o Kvalitativ egyezés kisérlet és szimulacioé kozt

Kutatécsoportunkban lehetéség van TDK, BSc, MSc és PhD munkakra.

Kapcsolat: lasd weblapunkon: https://lwww.phasefield.hu/laszlo_granasy
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A Szamitogepes Anyagtudomanyi Csoport

Podmaniczky Frigyes Tegze Gyorgy Korbuly Balint

Pusztai Tamas Ratkai Laszlo Granasy Laszl6 Toth Gyula
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