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Bevezetés

A szerkezeti anyagok (fémek és Otvozeteik, keramidk, miianyagok, kompozitok) fejlesztése
még a legutdbbi id6kben is még az eddigi elméleti és gyakorlati ismeretekre alapozva, de jobbara
prébalkozassal tortént. A jovSé szdzad anyagait azonban bizonyosan nem lehetséges ezekkel a
modszerekkel kifejleszteni. A nem tdl tavoli jové feladata olyan eljardsok (szimuldcids technikak)
kidolgozasa, amelyekkel képesek lesziink u.n. elsé elvekbdl levezetni valamely Osszetétel és gyartasi
technoldgia ismeretében a tervezett anyag tulajdonsdgait. Ezt van hivatva szolgdlni a Szamitégépes

Anyagtudomany (Computational Materilals Science).

Az anyag jellemzdi és a tulajdonsagai ko6zotti kapcsolat

A szerkezeti anyagok tulajdonsigait a kémiai Osszetételiik és a szerkezetiik hatdrozza meg.
Mindkét anyagjellemz$ ismerete fontos, hiszen azonos Osszetételli de kiilonbozS szerkezetli anyagok
tulajdonsagai éppugy nagyon kiilonbozbek lehetnek, mint az azonos szerkezeti de kiillonbozé
Osszetételli anyagok tulajdonsagai. Az elsG allitasra jo példa a 0.8 tomeg % karbont tartalmazd acél.
Lassu htités utan az acél mikroszerkezete kétfazisu (szilardoldat és vegyiilet) lemezes szerkezet, perlit
(La. dbra). Keménysége - a lemezek kozotti tavolsag fiiggvényében 150-250 HV. Ugyanez az acél
gyors hiités utdn martenzites szerkezetli (1.b. dbra, erdsen torzult racsu szilardoldat) amelynek
keménysége a 900 V-t is elérheti. A 2.a. dbran lathaté Al-11.4 tomeg % Si Otvozet kétfazisu
(szilardoldat és Si) eutektikum, u.n. szilumin. A 2.b. dbrdn Fe-4.3 tomeg % C 6tvozet, fehér ontottvas
lathatd, ami keletkezése pillanatdban szintén kétfazisu eutektikum (szildrdoldat és vegytlet). A két
szerkezet tulajdonsdgai kozott a kiillonbség igen jelentds, a szilumint melegen igen jol lehet alakitani,
mig a fehér Ontottvas rideg, alakithatatlan. Az anyagok kémiai Osszetétele, mikroszerkezete
elSallitasuk soran alakul ki. Ha ismerjiuk a gyartdsi paraméterek és a szerkezet, valamint a kémiai

Osszetétel, a szerkezet és a tulajdonsagok kapcsolatat, akkor lehet8ség nyilik az anyagok tervezésére.
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A szimulicié szintjei

A szimulacié torténhet atomi-, nano-, mikro- és makro- szinten. Az atomi szinten vald
szimuldcié (a sok ion, sok elektron probléma megolddsa) alapadatokkal szolgalhat a tovabbi
szimuldcids szintek szdmara. A Hamilton egyenlet megoldasa ttjan megkaphatjuk azokat az atomok
kozotti kotési energidkat (2.abra.) melyek felhasznaldsdval meghatarozhatok a rendszerben eléforduld
fazisok szabadentalpidja a koncentracié és a hémérséklet fiiggvényében (3.a. dbra.) Ezen fiiggvények
segitségével megadhatok az adott hémérsékleten egymadssal egyensulyt tartd fazisok és azok
osszetétele, ily mdédon kozvetleniil kiszamithatok az egyensulyi fazisdiagramok vonalai. Hasonléan
meghatarozhatd egy atom mozgékonysiga egy adott rdcsban, igy kiszdmithaték a diffiizids
egylitthatok. A fajhd értékének kiszamitdsa (erre mar Einstein is adott egy megoldast) egyrészt a
szabadentalpia értékek meghatdrozasanal, masrészt a makro (tobbnyire hétechnikai) szimuldcidknal
jelent konnyebbséget. Ezek az adatok ma még nagyobbrészt csak mérésekbdl dllnak rendelkezésre.
Az atomi szinti szimulacidk altal szolgéltatott alapadatok felhaszndlasaval alkalmas fizikai
modellekre épitett matematikai modellek és a matematikai modellekben szerepld differencidlegyenlet
rendszerek megoldasat biztositd szoftverek segitségével elvégezhetSk a nano-, mikro- és makro- szintii
szimulaciok.
A nano szerkezetek (néhany tiz vagy szdz atombdl 4ll6 struktirdk) fejlesztése, vizsgdlata az utdbbi
néhany év slagere. Az USA-ban kormanyszint(i program indult a nano szerkezetek kutatdsa teriiletén.
A nano szintli szimuldcié a kovetkezS években -kovetve az ilyen jellegli kutatdsok robbandsszer(
fejlédését- szintén nagymértéki fejlédés elstt all.
A mikro szintli szimulacidkkal az anyagok mikroszerkezete - a fazisok mindsége, mennyisége és
morfoldgidja - hatarozhaté meg. A termodinamikai szimulacidval az egyensulyi fazisok minGsége és
mennyisége, mig a fazis atalakuldsi folyamatok szimuldcidjaval a morfoldgiai részletek valamint az
egyensulytdl vald eltérések szdmithaték ki. Az 5. 4brdn a képlékeny alakitds és az azt kovet§
ujrakristalyosodas szimulacidjara mutatok be egy példat. A hdntartds soran kialakult viszonylag nagy
szemcsékbdl 4llé darabot (5.a. abra) hengerléssel alakitva (5.b. dbra) a szemcsék megnyulnak,
energidgjuk megnd. A hengerlés utan ugyanazon a h6mérsékleten tartva a darabot a szemcsehatdrokon
uj, kisebb energiaju (az egyensulyhoz kozelebb allé) szemcsék (csirak) keletkeznek (5.c. dbra), majd
ezek novekedésével az egész szerkezet ujrakristalyosodik (5.d. abra). Az ujrakristalyosodassal 1étrejott
szemcseszerkezet finomabb, kisebb szemcsékbdl all.
A makro szint(i szimulacié a kristdlyosodas soran aramld olvadék valamint a kiilonb6zS technolégiai
folyamatoknal a (kristalyosodas, melegalakitas, hékezelések) a darabban kialakulé hémérséklet mezSk
szamitasat jelentik.
Ezek a szimulaciok szolgaltatni fogjak az anyagok szerkezetét és a szerkezetekhez kapcsolédé fizikai,

kémiai és mechanikai tulajdonsagait.
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Szimulicios technikak

A matematikai modellekben szerepld§ differencial egyenletek alapvetden kétféle moddszerrel
oldhatok meg. A szamitastechnika robbandsszerti fejl6dését megel6z8en az  analitikus
(determinisztikus) megoldasok jatszottak a f6 szerepet. Ezeknek a megolddsoknak nagy hatranyuk
volt, hogy rendkiviil komplikalt egyenletekre vezettek, igen sok esetben zart alakban megoldas nem is
Iétezett. Masik hatranyuk, hogy az egyenletekben szerepl6 hémérsékletfiiggs fizikai paraméterek (pl.
diffuizios egytitthatd, fajhd, hévezetd képesség) hdmérsékletfiiggését nem lehetett figyelembe venni. A
kapott eredmények nem voltak szemléletesek, csak a valtozok atlagértékeit lehetett meghatarozni (pl. a
mar emlitett Ujrakristdlyosodasnal az atalakult térfogat hdnyadot lehetett kiszamitani, azonban az
egyes szemcsék viselkedésérSl nem lehetett informaciot kapni). A kiilonbozé numerikus eljarasok
(véges differencia, véges elemes moddszerek) segitségével szdmos differencidlegyenlet konnyen
megoldhatéva valt, igaz azon az aron, hogy a szamitasi igény nagysagrendekkel megndtt. Mivel a
numerikus eljarasok eredményei jelentds mértékben fliggenek attdl, hogy a differencidlegyenletekben
szerepld végtelentl kis értékeket mekkora véges értékekkel helyettesitjik, a szamitasok pontossiagat
ellendrizni kell. Az ellen8rzéshez ma is az analitikus megoldasok altal szolgaltatott eredményeket
hasznaljuk. A numerikus modszerek, bar szamos teriileten jelentds elSrelépést hoztak, a
szemléletességen nem javitottak. Igen nagy elSrelépést hozott ezen a teriileten a valdszintiségi elven
alapuld technikdk (Potts, Monté Carlo, Cella Automata) kidolgozdsa és elterjedése. Igaz, ezek
elterjedését a szamitdstechnika nagyaranyu fejlédése tette lehetévé. Az 5. abran bemutatott
szimulaciét Cella Automata moddszerrel végeztik. A kétdimenzids szimuldcidonal a celldk szama
200x200=40 000 volt, egy szimulacios 1épéshez kb. 1 masodperc CPU id§ sziikségeltetett (360 MHz,
Celeron CPU). A folyamat modellezéséhez néhany ezer 1épés - igy néhany ora- kellett. A térbeli
szimulacié esetén ez az érték 200x nagyobb, ami Ujabb jelent8s szamitdsi igényt jelent. A parallel
processzoros (Magyarorszagon két helyen is épitettek) szamitdgépeket kifejezetten az ilyen problémak

megoldasara fejlesztették Kki.

A szimulaci6 1épései

A szimulécio az aldbbi 1épésekre bonthatd (6. dbra.)

» a fizikai modell megalkotasa

* a matematikai modell felirasa

*  szoftver irds

+  szamitasok végzése és a szamitasok pontossaganak ellenSrzése
* aszamitdsok ellenSrzése kisérleti adatokkal

+ azuj ismeretek felhasznalasa a szimuldcid tovabbfejlesztéséhez
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A szimuldcié kezdetekor valamely anyagrol vagy folyamatrdl korldtozott ismeretekkel rendelkeziink.
A szimuldcié eredményeként kapott Uj ismeretek felhaszndlhatok a szimuldcié tovabbfejlesztéséhez

vagy az iparban az anyagok tulajdonsdgainak javitasdra illetve folyamatok irdnyitdsara.

A szimuliciok eredményei

A szimulacidk valtozatos eredményre vezethetnek. Egy, a szerkezeti anyagot elSallitd
folyamat esetében a termodinamikai szdmitdsok megadhatjdk azt az energidt, ami minimalisan
sziikséges a folyamathoz. A folyamat szimuldcidja alapjdn készitett energiamérleg kimutathatja, hogy
a technoldgia melyik pontjdn lehet és érdemes valtoztatni annak érdekében, hogy a felhasznalt energia
mennyisége csokkenjen. Aluminium olvadék elektrolizissel torténd elSdllitdsandl az aldbbi bruttd
kémiai reakcié megy végbe:

2A1,0, + 3C = 4Al + +3CO, (1)

A termodinamikai egyenletek felhaszndldsidval Kkiszdmitott minimadlisan sziikséges energia 6.34
kWh/kg aluminium. A legfejlettebb technoldgiaval dolgozéd tizemek ezzel szemben =11 kWh/kg
energia felhasznalasaval allitjak el§ az aluminiumot. (Megjegyzendd, a magyar tizemekben ez az érték
Iényegesen nagyobb). Lathatd, hogy az energiafalé kohaszati tizemekben is lényeges tartalékokat
tarhat fel a szimuldcid.

Mint a fenti példa is mutatja, a szimuldci6é segitségével ismert anyagokrdl, folyamatokrdl pontosabb
ismeretek kaphatok. J6 szimuldcid kidolgozdsahoz nagyon alaposan végig kell gondolni a folyamatot,
amit szimuldlni akarunk, és a lehet8ség szerinti (a rendelkezésre all6 ismeretek korlatain beliil) legjobb
fizikai modellt kell kidolgozni. Sok esetben a fizikai modell kidolgozédsa sordn is 1j ismeretekhez
jutunk, példdul valaszt kaphatunk a miért kérdéseire. A kisérletekkel ellenérzott szamitdsokkal a
hogyan kérdéseire taldlhatok meg a vadlaszok. Ezek jelent8s elSrelépést jelentenek a kisérletekhez

képest, mert a kisérletekkel csak az tarhato fel, hogy mi forténik.

A szimulaciés csapat

A miiszaki tudomanyok teriiletén a szimuldcidk tobbnyire ipari problémak megoldasat
célozzak, még akkor is, ha a kidolgozott eljardsok bevezetése az iparban nem tul egyszerti. A
szimulacidés csapat optimalis felépitését a 7. dbra mutatja. Az akadémiai (egyetemi) csoport
rendelkezik az elméleti ismeretekkel, tobbnyire az otlet is innen szdrmazik. A szoftvereket a fiatal
kutaték (PhD hallgatok, posztdoktorok) dolgozzdk ki, akik magas szintli szdmitastechnikai
ismeretekkel rendelkeznek. Ha a szimuldcié nem kizdrdélag ismeretszerzést szolgal, hanem az ipari
bevezetés is cél, sziikséges egy ipari csoport is, akik a technoldgia részleteit megfeleld részletességgel
ismerik, de elméleti ismeretekkel is rendelkeznek. Ez a csoport az ipari kutatdintézetekben taldlhaté a
fejlett ipari orszagokban. A kidolgozott szoftvert az ipari szoftveres csoport veszi at, és amennyiben

sziikséges, adaptdlja azt az ipari koriilményekre. A felhaszndléknak sem elméleti ismeretekkel, sem
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szoftveres (szoftver irasi) ismeretekkel nem kell rendelkezni, kizardlag a szoftver kifogastalan
miuikodtetését kell biztositani.

Sajnalatos moédon Magyarorszdgon akadémiai kutatéhely a fémes szerkezeti anyagok terén nem
Iétezik. Léteznek apré akadémiai kutatd csoportok, egyetemi tanszékeken is folyik elszigetelten
kutatds a fémes szerkezeti anyagok tertiiletén, de a kritikus tomeget sehol sem érik el. Megolddst
Jjelenthetne, ha az egyébként esetenkeént jol felszerelt egyetemi tanszékek mellett mdr miikédo

kutatocsoportok létszamdt a kritikus tomeg (5-8 kutato, 5- 10 PhD hallgato) folé emelnénk.

Példa egy komplex szimulaciora

A fémes szerkezeti anyagok tertiletén az egyik legfejlettebb az ontvények dermedésének szimuldcidja.
A szimulacié az alabbi 1épésekbdl all:

» oOntvényrajz készités CAD rendszerben

+ forma és beoml§ tervezés

* halo generdlas

+  formatoltés szimulacidja

*  hémérsékletmezd szimulacidja

*  mikroszerkezet szimuldcidja

+  fesziiltség szimulacid

* tulajdonsdg szimulacio.

A szimuldcié véges elem vagy véges differencia mddszert haszndl az olvadékdramlds, a hémérséklet
mez$8 ¢és a fesziiltség dllapot kiszamitdsahoz. A mikroszerkezet jellegzetes paramétereinek
meghatdrozasa utan a megfelel§ Osszefliggések ismeretében a tulajdonsigok is becstilhet6k. A 8. dbran

egy szelephaz rajza lathaté a szamitasokhoz generalt haldval.

Anyagtervezés a XXI szazadban

A szimuldcids technikdk fejl6désével az anyagtervezés alapveten meg fog valtozni. A XX.
szazadban az ismereteket konyvekben, atlaszokban gytjtottiik. Ezek az adatok a szimulacidk szamara
kozvetleniil nem haszndlhatok, ezért mindenekelStt a mar megszerzett ismeretek feldolgozasaval
adatbankokat hozunk létre. Az adatbankok fogjdk tartalmazni az alapadatokat, melyeket molekula
dinamikai szimuldcidok eredményeként kapunk (pl. egyensulyi fazisdiagramok). Az alapadatok
ismeretében a nano és mikro szintli szimulacidkat igen nagyszdmu paraméter egylittes esetére
lefuttatva szdmos szarmaztatott adatmezd jon létre melyek a nano és mikroszerkezet jellegzetes
paramétereit tartalmazzak (pl. atalakulasi diagramok). A szerkezeti paraméterek és a tulajdonsdgok
kozotti kapcsolat ismeretében elSall a felhaszndld szamara legfontosabb adatmezd, amelyekbdl a
tulajdonsagok hatarozhaték meg. A hiarom adatmezd felhasznaldsaval az Osszetétel és a technoldgia

ismeretében egyszeri modon meghatdrozhatd lesz a varhatd tulajdonsag. Az adatmezdék nyilvan
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forditva is hasznalhatdok, adott tulajdonsag egyiitteshez kikereshetd a legmegfelel6bb anyag és
technoldgia. A szimuldciék alkalmasak lesznek Uj anyagok, valamint az anyagok el6allitasanak
tervezésére. A fent leirtaknak mar szdmos eleme létezik. Nagymértékben gatolja azonban az

elterjedést az, hogy egyelSre az adatok, valamint a szimuldcids szoftverek jelentSs része nagy értéki

kereskedelmi aru.

iR

1 .a. dbra. Fe-0.8t% C, perlit 1.b. dbra. Fe-0.8 1% C, martenzit
Nagyitas:1000x Nagyitas:. 1000x

2.a. dbra. Al-11.4t% Si, eutektikum 2.b. abra. Fe-4,3 t% C, eutektikum
Nagyitas: 250x Nagyitas:250x
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4. dbra. Szabadentalpia gorbék és a szarmaztatott egyensilyi fazisdiagram.
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5.a. dbra. A hdéntartasnal kialakult szeniééeszerkezet

5.c. abra. A szemcseszerkezet az djrakristalydsodas kozben

T g ;
5.d. dbra. Az ujrakristalyosodott szemcseszerkezet™"
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7. abra. A szimulacids csoport szerkezete

8.4bra. Szelephdz a bedmld rendszerrel és a felontésekkel. A fehér vonalak a generalt haldt
szemléltetik.

Ro6sz Andras, DsC, Tanszékvezetd
Miskolci Egyetem, Fémtani Tanszék

H-3515 Miskolc-Egyetemvaros, Miskolci Egyetem, Anyagtudomanyi Intézet, Fémtani Tanszék
Tel:+3646-565111-1543
Fax:+3646-565201
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