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Abstract

In order to characterize topologically the polyhedral microstructure of single-phase alloys investigations have
been performed on 3-dimensional cellular models. These artificially constructed cellular models are generated
from a finite set of space filling convex combinatorial polyhedra (grains). It is shown that the appropriately

selected topological shape factors can be efficiently used for the quantitative characterization of computer-

simulated microstructures of various types.

1. Bevezetés

A fémotvozetek poliéder alaku szemcsékbdl alld szovetszerkezetének kvantitativ mindsitésére széles korben
alkalmazzak a sztereoldgiai mddszerekkel meghatdrozott kiilonféle tipusu alaktényezdéket. Ezeket tobbnyire a
mikroszerkezet un. metrikus geometriai jellemzdgibdl (feliilet, térfogat, stb.) szokds szarmaztatni. Mivel a
valosdgos szemcsék alakja meglehetdsen szabdlytalan, ezért szdmos esetben ezek egyszerli geometriai
alakzatokkal (gobmb, ellipszoid, kocka, stb.), nem modellezhetSk, kovetkezésképpen a hagyomanyos metrikus
geometriai alapadatok meghatdrozasa is problematikus. Az emlitett nehézségek azonban kikiiszobolhet8k, ha a
szemcserendszer topoldgiai jellemzdit haszndljuk fel alaktényezSk definidlasara. Szimulacids vizsgélatok
eredményeire tdmaszkodva megmutatjuk, hogy az Ujonnan bevezetett ,,topoldgiai alakjellemzSk” eredményesen

alkalmazhatdk a mikroszerkezet kvantitativ kritériumon alapulé mindsitésére, osztalyozasara.

2. A 3-dimenziés mikroszerkezetre jellemzé alapvetd topoldgiai osszefiiggések

Vizsgdlatainkban a 3-D mikroszerkezetet uin. kombinatorikus poliéderek egy végtelen rendszerével
(cellularis rendszerrel) modelleztiik. Ennek sajatossidga, hogy az egymadssal szomszédos poliéderek a
teret hézagmentesen toltik ki. Feltételeztiik egyrészt, hogy az ily mdédon generalt sejtrendszer a tér 3-

irdnya szerint periodikus, masrészt 1étezik egy olyan elemi cella, amely a periodikus geometriai
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szerkezetet topoldgiai szempontbdl tokéleten reprezentdlja. Elemi celldnak célszerli a kocka-alaku
legkisebb térfogatu cellat (LT-cellat) valasztani, ami egyszer(isiti a vizsgalatokat. Ez esetben

igazolhatd, hogy az LT-celliban elhelyezked$ poliéderek alkotta periodikus sejt rendszerre (PS-

rendszere) érvényes az alabbi Euler-egyenlet [1]:
-N+F-E+V=0. 1)

ahol V a poliéderek csuicsszama, E az élek szama, F a lapok szdma és N pedig a poliéderek (celldk)

szama. A fentiekbdl kovetkezik, hogy e négy geometriai jellemzdé koziil csupan harom fliggetlen.

A PS-rendszert altalaban véges sok, kiillonb6z$ lapszamul poliéder alkotja. A celldk teljes szama
N = ZNf , ahol Nf az f-lapszdmu poliéderek szdma. Nyilvin f= 4, ugyanis a legkisebb lapszamu

poliéder a tetraéder. A PS-rendszerben a celldk 4tlagos (f) lapszdma:

6= SN, =3
f f (2)

képlettel hatdrozhatd, ahol p, = Nf/N az N, lapu celldk relativ gyakorisiga. Hasonléképpen szdmithatd,

az f-lapszdm mésodik momentuma az (fz) = Zfzpf formulaval. A lapszam p(f) variancidjat (azaz

szérasnégyzetét) szokdsos médon a p(f) =(f?)- (f)? képlettel hatdrozhatjuk meg. A PS-rendszer un.

komponens-szamat @ = ngn(pf)ésszefﬁggéssel értelmezzilk. A komponens-szdim azonos a

sejtrendszert felépit§ kiilonbozS lapszamu poliéderek szamaval. Azokat a sejtrendszereket, amelyek
azonos f-lapszdmu poliéderekbGl épiilnek fel, (azaz amelyekre ®=1 teljesiil), lap-homogén

sejtrendszereknek nevezziik.

Tekintve, hogy a PS-rendszert térkitolté konvex poliéderek alkotjak, ebbdl kovetkezik, hogy egy lapon
pontosan két poliéder-cella érintkezik egymassal, tovabba egy élre legaldbb harom poliéderlap, és egy
cstcsra legalabb négy €l és legalabb harom poliédercella illeszkedik. Egy X cstcsot r-valencidjunak
neveziink, ha az X csicsra pontosan r-szamu ¢l illeszkedik. Az egyes csticsokra azonban kiilonb6zé

szamu ¢l illeszkedhet, ezért a PS-rendszerben a csucsok atlagos [r] valenciaszamat az

[r] = &zrvr
' 3
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Osszefiiggés definidlja, ahol V, a r-valencidju csucsok szdma. Amennyiben minden csucs r valencidja
azonos (r=R=4,5,...minden cstcsra vonatkozdan) a PS-rendszert R-valenciiji, regularis rendszernek

nevezzik.
Analég modon egy Y élet k-fokiinak neveziink, ha az Y élben pontosan k-szdmu lap taldlkozik.

Kovetkezésképpen egy PS-rendszerben az élek dtlagos [s] fokszdma:

1
[e] = £ ZkEk
: “4)
ahol E, a k-foka élek szdma. Igazolhatd, hogy a sejtrendszerben a poliéderlapok atlagos [n]

oldalélszamat meghatdrozhatjuk az

nl= E F, = — = NN

képlettel, ahol F, a k-oldalél szimu lapok széma, amelyekre sz =F teljesiil.

Mivel poliéderek legkisebb oldalélszdmu lapja haromszoglap, ezért az n oldalélszim minimalis értéke
3, kovetkezésképpen tetraéderekbdl illetve oktaéderekbdsl allé sejtrendszerekre [n]=3. Az elézd
megfontoldsokbdl barmely PS-rendszerre [r] =4, (f)>4 és [g] = 3 és[n] = 3 becslések adédnak.
Tovabba konnyen igazolhatd, hogy a topoldgiai paraméterekre nézve teljesiilnek a 2E =[r]V = 4V,
2F=N({f) > 4N valamint 3 < [n] <6 —12/{f) <6, a3 <[] < 6 —12/[r]<6 és 9<[n][e]<36 Osszefiiggések
2].

3. Topoldgiai alaktényezGk szarmaztatasa

A 3-dimenzids poliéderes mikroszerkezet strukturdlis mindsitése céljabdél a négy topoldgiai
alapparaméter (nevezetesen V, E, F és N) felhasznaldsaval kiilonféle alakjellemzdket definidltunk. Az
alaktényez6k  ,szelektivitdsat", azaz diszkrimindcids képességét szamitdégéppel generalt
sejtrendszereken teszteltiik. Részletes vizsgalatokat az aldbbi négy (A, CI, A és Y ) topoldgiai

alaktényezdvel végeztiink.

aF-E_ 4, [{_201-)

E I [NH-2) ©
_N+F+E+V _, 2B, (B [r]- ~
Cl= . _2+N : 2(() 2 i 2}s2<f> 2 (7)
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A fenti alaktényezSkre nézve, Kkiilonféle egyenlStlenségek dllnak fenn, ezek tObbsége konnyen

igazolhaté. Tobbek kozott beldthatd, hogy a A topoldgiai alaktényezdre érvényes

1 fy—-4 4
U U SPPY IPY
becslés. E szerint A=0, ha [r] = (f}, valamint A<0, ha [r] < (f). K&vetkezményként adddik, hogy

A=0, akkor és csak akkor, ha (f)/[r]=[n]/[e]=1.

4. Poliéderes sejtrendszerek topolégiai vizsgalata

A szakirodalomban nagy szamban taldlhaték térkitoltd poliéderekbdl felépitett kiilonféle periodikus
sejtrendszerek, amelyek el6nyOosen felhaszndlhaték a topoldgiai alaktényez6k hatékonysaganak
tesztelésére [3,4]. Ezek koziil kivalasztottuk egy sorozatot, de magunk is generaltunk mintegy husz

sejtrendszert vizsgalati célra. Az 1 .4bran példaként bemutatott hat sejtrendszer a legismertebbek kozé
tartozik [3,4].

A 14K jelli rendszer lap-homogén, ugyanis geometriailag azonos tipusi poliéderek halmaza. E
rendszer alapjit képezS 14-lapi, un. Kelvin-poliéder sajitossiga, hogy felszin-térfogat viszony
tekintetében leginkabb ,,hasonlit" a gdmbhoz valamennyi térkitoltd poliéder kozott. A W17 és W18
rendszer két kiilonbozd tipusi, a W12, W13 ésW16 rendszer pedig hdrom kiilénb6z48 tipusi poliédert

L7

tartalmaz. Tovabbi hat eltérs jellegli, szamitdgéppel konstrualt sejtrendszer kocka alaku egységcellajat

szemlélteti a 2. dbra.

218



Truncated octahedra 14K Model W12

T DJT
|

1. abra A legismertebb periodikus sejtrendszerek [4]

Mint megallapithatd, koziiliikk az els§ ot egyetlen fajta poliéderbdl felépiilé lap-homogén rendszer.
Nevezetesen, MT-4A tetraéderekbsl, MC-6 kockakbdl, XA-5, XB-5 és XC-5 pedig kizdrdlag otlapu

poliéderekbdl generilt sejtrendszer. Az X-56 jelii sejtrendszer kétkomponensti, 5 és 6 lapu poliéderek
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alkotjak. A vizsgdlatokba bevont, Osszesen 21 sejtrendszer topoldgiai jellemzdgit, koztik a négy
topoldgiai alaktényezd szamitott értékeit az 1. tabldzat Osszesiti. A topoldgiai alaktényezdSk tesztelése

sordn kapott vizsgdlati eredményeket a 3-6. abrdk diagramjai szemléltetik.
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2. abra A vizsgalatokhoz alkalmazott, szamitdgéppel el$allitott kocka alaku egységcellak
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Rendszer Poliéderek Topolégiai jellemzdk

(kéd) lapszama <f> [n] [r] [€] Cl A ¥ A
C-6 6 6 4 6 4 8 0 15 2.25
H-8 8 8 4.5 5 3.6 12 -0.2 2 2.5
D-12R 12 12 4| 5.3333 3 18 -0.25 3 4
D-12E 12 12| 4.667 4.5 3.111 20 -0.333 3| 3.375
14K 14 14] 5.143 4 3 26| -0.417 35 35
MT-4A 4 4 3 14| 5.143 | 4.333 0.714 1 35
MT-4B 4 4 3 11.6 | 4.965| 4.417| 0.655 1 2.9
MC-6 6 6 41 S.111 3.652| 8.571| -0.087 15 1.917
MO-8 8 8 3 11 3.273| 9.333| 0.091 2 5.5
XA-5 5 5 3.6 8 4.5 6 0.25 1.25 2.5
XB-5 5 5 3.2 11| 4.364| 5.667| 0.364 1.25| 3.438
XC-5 5 5| 3.467 8| 4.333 6 0.25 1.25 2.5
X-56 5.6 5.333 3.75 7| 4.286| 6.667| 0.143 1.344| 2.333
W12 6,14,26 11.6 | 3.724 6 3 16.4| -0.194| 4.224 4.35
W13 6,14,26 11.6 | 4.966 4 3 21.2] -0.396| 4.224 2.9
W16 8,14,26 14| 5.143 4 3 26| -0.417| 4.464 35
W17 8,14 11 4.364 5 3.2 17| -0.267| 2.955| 3.438
WI17A 8,14 11| 4.364 5 3.2 17| -0.267| 2.955| 3.438
WI17B 8,14 11 3.273 8 3 14| -0.083| 20955 5.5
W18 10,26 14} 5.143 4 3 261 -0.417| 4.357 3.5
W-P 12,14 135 S5.111 4 3 25| -0.413| 3.389| 3.375

1. tdblazat A vizsgalt sejtrendszerek topoldgiai jellemzéi
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5. Osszefoglalas, kovetkeztetések

A sejtrendszerek strukturalis jellemzése céljabol folytatott vizsgalatok legfontosabb eredményei a

kovetkezdk:

A kivalasztott négy topoldgiai alaktényez8 mindegyike alkalmas a vizsgalt sejtrendszerek
topoldgiai szerkezetének kvantitativ jellemzésére, mindsitésére. A négy topoldgiai jellemzS kozott
mutatkozik némi sztochasztikus jellegli kapcsolat, ami a szdmitott R, linedris korreldcids tényezd is
tikroz. Mint megéllapithaté, a legnagyobb korrelacids tényez8 a ¥ és Cl mennyiségek kozott
adodik (R, = 0.929, mig a legkisebb a A és A mennyiségek kozott (R, = - 0.131). Mindebbdl
kovetkezik, hogy a négy topoldgiai alaktényezd kozott a linearis jellegli fliggvénykapcsolat
kizarhato.

A vizsgalt sejtrendszerek kozott talalhaté harom kiilonleges tulajdonsagui, (nevezetesen a 14K,
W16 és WI8 sejtrendszerek), amelyekre nézve (f), [n], [r], [€], Cl, A és A értéke azonos.
Kovetkezésképpen mindhdrom sejtrendszerre: (£)=14, [n]=36/7=5.143, [r]=4, [e]=3,CI=26, A= -
0.417 és A=3.5 adddik. Valoszinlinek tlinik az a sejtés, hogy nem létezik olyan sejtrendszer,
amelyre (f), [n] és Cl nagyobb lenne, mint {f)=14, M=36/7=5.143 és CI=26. Ugy véljiik, - bar erre
jelenleg nincs bizonyiték -, hogy e hdrom topoldgiai mennyiség egyfajta fels6 korlatnak, azaz

elméleti hatarértéknek tekinthetd.
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