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Egy folyamat szimulacidja akkor valik sziikségessé, ha az adott folyamat a valdsagban
valamilyen okbol nem vizsgalhato, nem tudunk kisérleteket végezni a jelenségre vonatkozoan,
vagy esetleg tul koltséges lenne annak mérése. Ez a miiszaki gyakorlatban, a technologia
tervezés folyamataban gyakran teljesiil. Napjainkban igen elterjedt szimulécidos méodszer — az
anyagtudomanyban is gyakran alkalmazott mikroszerkezeti modellezés jol bevalt eszkoze - a
sejtautomata. A folyamatok ez a fajta modellezése nem a megszokott konvencionalis
modszerek korébe tartozik. A sejtautomata szimulacié megoldasaban kiilonbozik a szokasos
szimulacids eljarasoktol. Azonban itt fontos megjegyezni azt is, hogy az adott modell nem
tiikrozheti teljes valojaban az adott folyamatot. A modell sziikségszerlien egy matematikai
absztrakcio.

A sejtautomata modszer elvi alapjainak kidolgozasa Stanislaw Ulam és ismert magyar tudésunk
Neumann Janos nevéhez fiiz6dik. A sejtautomata egy térben és idében diszkrét modell,
dinamikus rendszer. Alkalmazasa az élet szamos terililetén népszeriivé valt tobbek kozott az
anyagtudomanyban ismert rovidtava diffazios folyamatok sordn kialakult mikroszerkezetek
modellezésére. A sejtek szabalyos racshalozatot épitenek fel, ahol minden sejt egyforma. Ez az
ugynevezett sejttér (egy dimenzidban sejtlanc). A sejtteret alkotd6 minden egyes sejt egy-egy
racselemnek felel meg. Egy dimenzidban nem igazdn beszélhetiink geometriardl, de a
szemléltetés eszkdzeként a négyzetracsot szokas alkalmazni. Két dimenzioban a haromszog,
négyszog és hatszog racs, mig hdrom dimenzidban az egyszeriibb kezelhetdség, érthetdség és
megjelenités miatt a kockaracs hasznalata terjedt el. Az automata mikddése kdzben minden
egyes sejtnek minden egyes 1épésben rendelkeznie kell egy allapottal. A sejtautomata egymast
kovetd 1épések folyamata, mitkddése sordn az automata minden id6lépésben megvizsgalja
minden egyes sejtnek az allapotat és a szinkron elvnek megfeleléen ezt szisztematikusan
minden lépésben minden sejtre elvégzi. A sejtek allapotat egy szabalyrendszer hatdrozza meg.
A vizsgalat soran az allapotvaltasi szabalyokat is figyelembe véve donti el az automata, hogy
mi lesz az adott sejt 0 allapota. Az 11j allapotbdl az el6zdekben leirt modon hatdrozza meg a
kovetkezd 1) allapotot, €s igy 1épésrdl 1€pésre valtoznak a sejtek allapotai, €s halad elére az
automata. Az automata mitkddése soran a sejtek kolcsonhatasban vannak egymassal. Az Uj
allapot nemcsak a sejt sajat, hanem a szomszédjai allapotanak is fliggvénye, ezért definialni kell
az ugynevezett szomszédsagokat, amelyek megadjak, hogy melyik sejtek Iépnek
kolcsonhatasba egymassal. Feladattol, illetve attdl fiiggden, hogy milyen sejtgeometriat
valasztottunk sokféle szomszédsag alkalmazasa terjedt el.

1. abra. A vizsgalt sejt szomszédjai egy dimenzioban négyszog sejtgeometria esetén [Fadaei2009]
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2. abra. Szomszédsagi relaciok négyszog sejtgeometria esetén két dimenzioban (a) Moore-féle, (b)
Neumann-féle és (c,d) alternalo 7-es szomszédsag.



Egy dimenzidban egyszerii a helyzet, mert az 0j allapot meghatarozésa soran a vizsgalt sejt eldtt
¢s mogott elhelyezkedd sejteket kell figyelembe venni. A kés6bbiekben bemutatdsra keriild
kétdimenzids automatak a négyszomszédsag elvén (2.(b). abra) mikddnek.
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3. dbra. Hatarfeltételek egy dimenzios sejt-automatdban. (a) periodikus, (b) fix, (c) adiabatikus és (d)
reflektiv

Belathatd, hogy a szomszédsagok definidlasanal az univerzum szélein elhelyezkedd sejtek
esetén sériil az a szabaly, hogy minden sejt egyforma az univerzumban, hiszen ezeknek a
sejteknek lesznek hidnyz6 szomszédjai. A probléma kikiiszobolésére alkalmazzdk a
hatarfeltételeket, melyek szerint virtualis sejtekkel helyettesitik a hianyzé szomszédokat.
Hatarfeltételek alkalmazasara is szadmos lehetdséget kindl az irodalom, a probléma

megoldasara, mind egy-, mind két dimenzidban a periodikus hatarfeltételt (3.(a).abra, 4-abra)
alkalmaztam.

4. abra. Periodikus hatarfeltétel két dimenzioban

Az automata megalkotasa soran létrehozunk egy szabalyos négyzetes racsszerkezetet (egy
dimenziéban a sejteket, mint lancot flizzilk egymdas utan (5.(a). abra) és definidljuk az
egymassal kapcsolatban 1évd sejteket. A hatarfeltételek megfogalmazasaval a racsszerkezet
hatérain elhelyezkedd elemekre az allapothatarozok és az allapotvéltozasi szabalyokkal
egylittesen egy olyan automata hozhato 1étre, amely miikodése soran mindig a sejtek kozvetlen
kornyezetét veszi csak figyelembe.

(@) (b)
5. abra. Sejtautomata lépés (a) egy dimenzioban és (b) két dimenzioban [Fadaei2009]



Adott stratégia szerint sorra megvizsgalja a sejteket, ¢s meghatarozza a sejtek 0j allapotat. Majd
az igy keletkezett 0 térrész vizsgalatat Gjra kezdi, és ismételgeti, amig az automatat meg nem
allitjuk. Lathatjuk, hogy az automata mitkddése soran a sejttér az idében fejlodik. A szimulacid
miikédése soran az 1d6 diszkrét 1éptékben telik. Az automata mikodésében egy meghatarozo
pillanat, amikor el6all az 0] sejttér, azaz a sejtek vizsgalatat megadott stratégia szerint befejezte.
Két sejttér kozotti idétartamot nevezziik egy automata 1épésnek. A vizsgalt folyamathoz az egy
1épés rendelhetd, mint az id6 alapegysége, amit az automata skalazasaval valthatunk at valds
idore (5. abra).

Rovidtava diffuzios folyamatok szimulacidja a bemutatott modszerrel megoldhatd. Adott
térfogatrésznek annal nagyobb az energiaja, minél tobb szemcsehatart foglal magaban. A
rendszer mindig a legkisebb energiaszint elérésére torekszik, amit az atlagos szemcseméret
novekedésével probal elérmi. A szemcsedurvulas két dimenzidban miikodd szimulacioja
szinkron, sztochasztikus [Geiger2001] automata, ahol a négyszog geometriaj sejtek Neumann-
féle relacioban vannak egymassal. Az univerzumot 200x200 sejt épiti fel, a sejtek a sejtteret
hézagmentesen toltik ki. Periodikus hatarfeltétel gondoskodik az univerzum szélein 1év6 sejtek
hidnyz6 szomszédjainak ,helyettesitésérol”. A sejtek allapota a baziskoordindta rendszer bazis
sikjaitol mért orientacio eltérés dolt és csavar komponense.

(@) (b) (d)
6.dbra. Szemcsedurvuldas szimulacios eredményei. A beallitott hémérséklet 1000°C, az dabrakon az (a)
2000. (b) 4000. (c) 6000. és (d) 8000. automatalépésben szamolt eredmények lathatok.[Geiger2001]

A szemcsehatar mozgasaval, azaz a szemcsék novekedésével a rendszer egy kisebb energia
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valdszintisége a kovetkezd egyenlet alapjan hatdrozhaté meg:

S -E =
Ps :S()exp(_QRTh'j
(1.1)

ahol Qs — a szemcsedurvulas aktivalasi energiaja, Ens — a hatar energiaja, So — anyagtol fiiggd
alland6. Minél nagyobb a sejt energiaja, az allapotvaltozas annal konnyebben megy végbe. A
sejt ekkor felveszi a legkisebb hatarenergiaval rendelkez6 szomszédos sejt allapotat. Ha tobb
ilyen sejt van, a valasztas véletlenszertien torténik. A vizsgalt sejt akkor kap 1j allapotot, ha a

szemcsehataron helyezkedik el, €s a legnagyobb hatarenergiaval rendelkezik a szomszédsagban



1évo sejtekhez képest. Ekkor homérséklettdl fliggd ps valoszinliséggel megvaltoztatja az

allapotat. Ezzel a feltétellel az is elkeriilhetd, hogy egy 1épésben két sejt probaljon allapotot
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(b) kinetikai gérbe az 1/T fiiggvényében [ Geiger2001]

A szemcsedurvulas sejtautomata szimulacios eredményeit mutatja a 7. abra. A kapott
eredményekbdl a kialakuld szemcseszerkezetek atlagos szemcseteriiletét megmérve, az
abrdzolhato az id6 fliggvényében (7. abra(a)). A kapott gorbék kozelitdleg egyenesek. Az
egyenesek meredeksége novekszik a hdmérséklettel. A szamitast kiillonbozé homérsékleteken
elvégezve, lathato, hogy nagyobb hdmérséklet esetén kapunk durvabb szerkezetet. Az aprobb
eltérések az automata sztochasztikus voltdval magyardzhato. Amennyiben a kapott
meredekségek logarimusat az 1/T fliggvényében abrazoljuk, gy a kapott pontok szintén egy
egyenesre esnek (7.(b). abra). A kapott eredmények kovetik a fizikat.
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folyamatbeli kiilonbozdéségek adjak (allapotok, a folyamat hajtoereje). Ez esetben, a két
allapotot az alakitott és Gjrakristalyosodott allapot jelenti. Folyamat hajtoereje a tarolt energia
(amely az alakitasbol eredd energiatdbbletet jelenti). Két szabalyrendszer a csiraképzddés €s a
csirandvekedés. A sztochasztikus szabalyrendszernek megfeleléen az 0j allapot 1étrejdtte ez
esetben is valoszinliségi valtozo fliiggvénye. Ezen valdszintiségi értékén keresztiil van lehetdség
a homérséklet és az alakitas mértékének hatdsat vizsgalni a szimuldcié miikddésére, hiszen
mindkét paraméter az Ujrakristadlyosodas sebességét erdsen befolydsolja. A valoszinliségi
valtoz6 meghatarozasanak modja csiraképzddés (1.2) esetén:

QN B Est j
RT

o Noexp(_ (1.2)

ahol No — konstans, Qn — csiraképzddés aktivalasi energia, R — gazallando, T — hémérséklet és
Est — tarolt energia.



A tarolt energia az alakitds mértékének fliggvénye, szamitdsa a kovetkezd képlet szerint
torténik:

By = Eqi e (l_ EXp (_ kq)) (1.3)

ahol Estmax, k— anyagtol fiiggé allando és q — az alakitas mértéke

A valoszintiségi érték szamitasa csirandvekedés (1.4) esetén:

Q;—E
P =G, exp[— =t Stj
RT (1.4)

ahol Go — konstans, Qg — csirandvekedés aktivalasi energia, Est — tarolt energia, R — gazallando,

T — homérséklet.

A csira megjelenési helye véletlenszer(i. EQy sejtbdl abban az esetben lesz csira, ha a vizsgalt
sejt és annak minden szomszédja alakitott allapotban van és energiaja nagyobb, mint a
csiraképzOdés aktivalasi energiaja. A csirandvekedési folyamat akkor indul meg, ha az adott
sejtnek van legalabb egy olyan szomszédja, amely Gjrakristalyosodott 4llapotban van. Ebben az
esetben a vizsgalt sejt felveszi ezt az allapotot, amellyel a kisebb energia allapot biztositott
szdmara. Az automata sztochasztikus jellegébdl adoddan természetesen a novekedés az elébb
felsorolt feltételek mellett egy valoszinliségi valtozoéhoz is kotott [0...1] intervallumbol. A
valoszintiségi valtozo értéke a novekedés sebességére, tovabba a ndvekvo csira alakjara van

8.dbra. Ujrakristdlyosodds folyamata [Barkéczy2000, Barkéczy2003, Caneda2008, Cotterill
1982, Ro6sz2001]

A 8. abra mutatja be az ujrakristalyosodasi folyamat fejlédését az univerzumban. A kezdetben
alakitott, elnyujtott (8.abra(a)) szemcsék hatarain megjelennek a csirak (8.abra(b)), majd azok
novekedésnek indulnak (8.abra(c)), mindaddig, mig a szerkezetet mar teljesen az 1ij alakitas
hatdsaitol mentes szemcsék toltik ki (8.abra(d)). Ismert, hogy az alakitast kovetd lagyitd
hékezelés soran bekdvetkezd tulajdonsagvaltozasok az ujrakristalyosodott hanyad valtozasaval
vannak szoros Osszefliggésben. Az  (Qjrakristdlyosodott térfogathanyad 1d6 és
hémérsékletfiiggését az IMAK egyenlet irja le. Amennyiben azt az 6sszefliggést vessziik, mely
szerint a sikcsiszolaton mért atlagos teriiletarany a teljes minta térfogataranyaval egyenld, gy
ez alkalmazhat6 a szimulicio 4ltal szamitott eredményeken is. Ha megmérjik az
ujrakristalyosodott szemcsék altal elfoglalt teriiletet a sejtuniverzum teriiletéhez képest, akkor
az ujrakristalyosodott térfogathanyadot kapjuk. Ha kiilonb6zé hémérsékleteken teszteljiik az
automatat, és kozben mérjiik az 4talakult hanyad id6beli valtozasat a 9. (a) abran lathato



gorbéket kapjuk. Az abran lathat6, hogy nagyobb homérséklet esetén a gérbék a révidebb idok
felé tolodnak, ami megfelel a valosagnak. Az atalakult hanyad alapjan, elvégezheté a IMAK
analizis.
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9.dbra Statikus vjrakristalyosodds szimuldcidja. (a) Ujrakristalyosodott hanyad az idé fiiggvényében
kiilonboz6 izotermdkon, (b) szamitott Avrami gérbék

A 9. (b) abran lathato, hogy a kapott pontok egy egyenesre esnek €s az egyenesek meredeksége
szamottevOen nem tér el egymastol. A meredekségek atlaga: 2.72, ami az Avrami kitevo értéke.
Az Avrami kitevo értéke kétdimenzids csiraképzodést és novekedést feltételezve elméletileg 3.
Az, hogy ennél kisebb értéket kaptunk azzal magyarazhatd, hogy az univerzum véges, a
csirandvekedési folyamat gyorsan megy végbe, igy hamar elfogynak a csiraképz6 helyek. Ez a
helytelitettség jelensége. A kapott eredményekbdl belathaté, hogy a sejtautomata
alkalmazaséaval, az Gjrakristalyosodési folyamat is jol szimulalhato, az eredmények itt is a
vartaknak megfelelnek.
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ujrakristalyosodott allapotok valamelyikét veheti fel a sejt. Allotrop atalakulasi folyamat esetén
a fazis szerepe a meghataroz6. Ha a vas példajat tekintjiik a vas-karbon diagram C=0%
koncentracional hevités soran 911 °C-on az allotrop atalakulasi folyamatnak kdszonhetéen egy
fazisatalakulasi folyamat megy végbe. A térben kdzéppontos kockaracsu o — fazis feliileten
allapot kozott kell kiilonbséget tenni. A folyamat lezajlasa soran a fazishatdrok mozgésa jatszik
dontd szerepet. A hatdr energiajat, az egymastol eltérd racsszerkezetek adjak, melyet a
fazishatar valaszt el egymastol. A kristalytani orientacid ez esetben elhanyagolhatd, mert a
hatarenergidhoz képest elhanyagolhat6 az a hatas, hogy a két kristdly milyen mddon, mértékben
vannak elfordulva, elcsavarodva és elmozdulva egymastol. A fazishatar energidja dllandonak
tekinthetd, értéke csak az eltérd fazisu szomszédok szamatol fligg.

Enh=(N-n)*Eno (1.5)

ahol Enp — a fazishatar energidja, N — szomszédok szam, n — az azonos fazishoz tartozo
szomszédok szama. Az allapotvaltasi szabalyok meghatdrozasahoz ismerniink kell a hajtoerot.



Ez irodalmi forrasboél a vas esetében a kovetkezoek szerint szamithatod [Lee2012]:

AGre = -1151.053 + 5.607 (T - 825) — 2.55 *10°% (T-825)% + 9.579*10° (T - 825)° — 1.87*10"
8(T - 825)*[J/mol] (1.6)

Allotrop atalakulds is csiraképzdédéses ¢és csirandvekedéses folyamat. Az automata
sztochasztikus jellegébdl adédodan a folyamat egy valosziniiségi valtozo értékétdl fiigg.

Csiraképzddés esetén a valoszinliségi valtozd meghatarozésa:

Qy —AG—Ehj

=g —
e 2

(1.7)

ahol Qn- csiraképzOdés aktivalasi energia, AG — hajtoer6, En — fazishatar energia, R -
gazéllandod, T - hdmérséklet.

Csirandvekedés esetén a valosziniiségi valtozo a kovetkezdképpen szamithato:

Q. —-IAG|-E
pG:eXp[_G ‘ ‘ hj

RT (1.8)

ahol Qc— csirandvekedés aktivalasi energia.

Egy sejtbdl abban az esetben lesz csira, ha a vizsgalt sejt és annak minden szomszédja instabil
fazis. A csirandvekedés folyamata akkor indul meg, ha a vizsgalt sejt az instabil fazishoz
tartozik €s van legalabb egy olyan szomszédja amely stabil fazist. Ha a valdsziniliségi folyamat
lehetdvé teszi, akkor a sejt 0j allapota a stabil fazist jel6ld lesz. A 10. abra az allotrop atalakulés
folyamatat mutatja az univerzumban.

®) ©) (@
10. dbra. Az univerzumban kialakulo szemcseszerkezetek 1200°C hémérséklet beallitasaval végzett
szamitasok esetén. (a) 0. lépés, (b) 20. lépés, (c) 30. lépés és (d) 40. Lépés

Az automata tesztelésével vizsgaltam a szimulacio helyes miikodését. A vizsgalatot elvégeztem
az atalakulasi homérséklet (vas esetén T = 911°C) alatt (11. abra (a)). A szamolt
eredményekbdl abrazoltam az atalakult hanyad idébeli valtozasat. Ebben az esetben a y - fazis
alakul at a — fazissa. Csak a hajtéerd értékét tekintve minél kisebb hémérsékleten megy végbe
az atalakulas, annal gyorsabban kellene végbemennie. Az eredményeken latszik, hogy ez a 700
°C, illetve 830 °C-on torténd atalakuldsnal igy is van. T = 700°C abrazolt atalakult hanyad
gorbe idében a rovidebb iddk felé tolodik a 830 °C-on torténd atalakulds gorbéjéhez képest.
Ezzel szemben a 600 °C-on végzett szamitasok hosszabb 1d6t mutatnak. Ennek magyarazata
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az, hogy bar a homérséklet csokkenésével a hajtdoeréd nagyobb azonban az allapotvaltozasok
valosziniisége is csokken.
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11.dbra. Atalakult hényad valtozdasa az idd fiiggvényében (a) y—a és (b)o—y dtalakulds sordn.
Szimulacio paraméterek: On=120000, Qz=60000, E»,=10000

A vizsgalatot elvégeztem az atalakulasi hdmérséklet felett. A kapott eredményeken lathato,
hogy magasabb hémérsékleten rovidebb id6 is elegendd az atalakulashoz. A szamitott
eredményekbdl elvégezheté a IMAK analizis. A 12. abran lathato, hogy a kapott eredmények
egy egyenesre esnek. Az egyenesek meredeksége az Avrami kitevo.
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12.abra. Avrami analizis. (a) y—a és (b)a—y atalakulds soran.
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13.dbra.Izoterm atalakulasi diagram

Az allotrop atalakulas kinetikdjanak szemléletes megjelenitése az atalakulasi diagram. A 13.

abran a szamolt allotrop atalakulasi folyamat izoterm atalakulasi diagramjat mutatja, az 1% ¢és
99% atalakuldshoz tartozd gorbeparokat.



Az allotrép atalakulasi folyamat egymast kovetd hevités és hiités hatdsara is végbemegy. A
szimuldcidban bizonyithaté a folyamat reverzibilis volta. Ezen allitds vizsgalatdhoz valtozo
hémérséklet megaddsdval miikddtettem az automatat. Az automata hémérsékletvaltozasat
mutatja a 14.abra (a).
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14.abra (a) Az automata homérsékletvaltozdsa az allotrop atalakulas reverzibilis voltanak
tesztelésekor (D) a hémérsékletviltozas (linedris hevités és hiités) soran rdgzitett a—y, y—a dtalakulas
Tee wrans=911 °C és a szimulacid dltal szamitott szerkezet

Az eredmények ez esetben is azt mutatjak, hogy a sejtautomata modszer alkalmazasaval az
allotrop atalakulas folyamata is szimuldlhat6, a szamolt eredmények megfelelnek a valdsagos
mérések soran tapasztaltaknak.

Az lathat6, hogy az automatdk felépitése minden folyamat esetén megegyezik, kiilonbség
csupan az allapotokban és a hajtoerdben van, azaz az allapotvaltozas feltételrendszerét kell
olyan mdédon megfogalmazni, hogy az ugyanazon energia feltétel alkalmazasaval mindhdrom
folyamatra teljesiiljon, amivel az automatak 6sszekapcsolasa megoldhato (15. abra).

E : :
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| s i
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15. dbra Energia feltétel

Rovidtavua diffazids folyamatok szimulacioja tehat megoldhat6 a sejtautomata modszerrel. Ez
a megoldas annyiban kiilonbozik a megszokott konvencionalis megoldasokhoz képest — példaul
JMAK analizis — hogy azonos informaci6 halmazhoz kisebb komplexitasti szamitasi apparatus
tartozik, konnyebben kezelhetd €s joval részletgazdagabb eredményt szolgaltat. A szdmitési
1d6t még tovabb csokkenthetjiik azaltal, hogy a sejtautomatat a lehetd legegyszeriibb formara
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hozzuk, azaz egydimenzidban mikodové tessziikk. Ez a megoldds nem csak a szamitas
gyorsasagat, hanem a skalazhatosagat is noveli, amellyel egyetemben az automata gyakorlatban
val6 alkalmazhatosagat is kedvezobbé tessziik. Az egydimenzids automatdk megalkotasanal azt
a megallapitast vettem alapul, hogy a kétdimenzids automataknak (pl.: Hesselbarth-Gdbel
determinisztikus automata) létezik egydimenzids megfelel6jiikk (Wolfram 254-es automata).
fgy belathato, hogy a kordbban bemutatott folyamatok kétdimenzids szimulacidinak
elkészithet6 az egy dimenzidban miikddo valtozata.

Az egydimenzios automatak miikodése teljesen megegyezik a kétdimenzids automatakéval.
Kiilonbség valdban csak az automata dimenzidjaban jelentkezik, azaz ,,sejtlanccal” dolgozunk,
illetve a szemcsedurvuldsnal a dimenzi6 okozta korlatok miatt, nem tudjuk figyelembe venni a
szemcsék gorbiiletét. Ez a probléma is kdnnyen orvosolhato azéltal, hogy a sejtek allapota a
szemcsék méretét is tartalmazza. Ebben az esetben, amikor a sejt vizsgdlata torténik, az
automata megvizsgalja azt is, hogy az adott sejt és szomszédjai mekkora méretli szemcséhez
tartoznak, amennyiben a vizsgalt sejtté a kisebb, ugy felveszi a szomszédos sejt allapotat. A 16.
abra a szemcsedurvuléds egy dimenzidban miik6dd szimulacios eredményeit mutatja.
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16. dbra. Szemcsedurvulas egy dimenzioban miikddd sejtautomata szimulacios eredményei

Az Gjrakristalyosodasi folyamat szimulacidja is megoldhat6 egy dimenzidban (17. abra).
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17. dbra. Ujrakristalyosodds egy dimenzidban miikéds sejtautomata szimuldciés eredményei. (a)
Atalakult hanyad diagram, (b) Avrami kinetika
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Természetesen, ezekben az esetekben a dimenzidszam csokkenése miatt vizualisan nem
kaphatunk olyan részlet gazdag eredményeket (mikroszerkezeti képet), mint két dimenzidban,
de ez esetben is elegendd informacidhoz jutunk a folyamat végbemenetelével kapcsolatban. Az
ujrakristalyosodott hanyad valtozasan tul, a szemcseméret valtozasarol (18.(a).abra) és annak
eloszlasarol (18.(b). abra) is informéaciot kaphatunk.

50
629
T=500°C | =
401 | — T=600°C | Fo
| —T=700°C | 2
‘ o
~©
@
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@©
>
O
O T T T T
0 100 200 300 400 500 0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55
t, Iépés D, sejt
@ (b)

18. dbra. Ujrakristalyosodas egy dimenzioban miikodo sejtautomata szimulacios eredményei. (a)
Szemcsemeret idobeli valtozasa, (b) Szemcseméret eloszlds

Hasonl6 eredményeket kapunk allotrop atalakulas esetén is (19.4bra). A kapott eredményekbdl
elmondhat6, hogy rovidtavu difftizids folyamatok sejtautomata szimulacidja egy dimenzidoban
is megfeleléen mikddik, a szimuladciobol szamolt eredmények kovetik a fizikai
torvényszerliségeket. Ez esetben is a folyamatok kinetik4ja vizsgdlhaté mind az atalakult
hanyadon, mind a szemcseméret valtozasan keresztiil. Megfeleld sztereologiai dsszefiiggések
alkalmazasaval, a szemcsék méret szerinti eloszlasa is abrazolhato.
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19. abra. Allotrop atalakulas egy dimenzioban miikodo sejtautomata szimulacios eredményei. (a)
Atalakult hanyad diagram, (b) Avrami kinetika

A kapott informaciok mellett, az automata szamolasi ideje is jelentdsen csokkenthetd, az 4ltal
hogy egy dimenzidban miikodik. Viszont ebben az esetben a szimulacid paraméterei (sejtek
szama, csiraképzddési-, csirandvekedési €s szemcsedurvulasi aktivalasi energiak) jelentdsen
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befolyasoljak a szamolas pontossagat. Meg kell adnunk azt a tartomanyt, amelyben az automata
reprodukalhatoan miikodtethetd, illetve a késObbiekben skéaldzhat6 lesz. Az emlitett aktivalasi
energia értékek, az automata pontossagat még hémérsékletfiiggdvé is teszik. Az emlitett
paraméter egylittes tartomany meghatdrozasdhoz az automata stabilitas vizsgalatat végeztem el,
azaz megvizsgaltam, hogy az automata mekkora hibaval szamol. Ehhez adott paraméter
beallitasokkal parhuzamosan futattam a szimulacidt és néztem az egyes szamitasok kozott
kapott kiilonbséget, mindamellett pedig vizsgaltam az egyes szimulacidos paraméterek
valtoztatasanak a hatasat. A vizsgalatot két hdmérséklet tartomany szélséértékén végeztem el.
Egyrészt a réz, illetve aluminium lagyitdsdnak megfeleld homérsékletek hatasat néztem ez
250°C ¢s 500 °C értékeket jelent, illetve a vizsgalatot 600°C és 1200 °C-on is elvégeztem, azért
hogy az allotropia folyamatara, illetve a vas lagyitasi hdmérsékletén végzett szdmitasokrol is
legyen informéciom. A kapott eredményeket mutatja a 20. abra.
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20. abra. Stabiltas vizsgalat

A kapott eredményekrdl osszességében elmondhatd, hogy minél nagyobb univerzum esetén
kapunk pontosabb eredményt (20.(a) abra). Az aktivalasi energiak kisebb értékek mellett
biztositjdk az automata stabilabb, pontosabb miikodését, ami még az automata gyorsasagat is
biztositja (20.(b,c) abra). Ez pedig szamunkra kedvezébb eredményhez vezet, hiszen itt a
skalazas elvégzése mellett, a szamitasi id6 csokkentése is a célunk.

A sejt automata szimulaciokban a fent leirtakban lathattuk, hogy az 1d6 szadmitasi 1épésekben
telik. Ha a tavolsagot tekintjlik, akkor a mérés szempontjabol a sejtet vessziik alapegységnek.
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Mivel ezek nem valds értékek, ezek a mennyiségek korlatozzak az automata gyakorlati
felhasznalhatdsagat. A szimulaciok alkalmazasaval azonban olyan paraméterek valtozasanak a
hatasat is tudjuk vizsgdlni, amelyet a valésagban nem tudunk. Munkdm soran a globalis
optimalizacios modszerek koziil a Nelder-Mead szimplex algoritmust valasztottam az automata
skalazasahoz.

A modszer a direkt keresd eljarasok csaladjaba sorolhatd [Wrigth1996, Powell1998].
Kezdetben kevés szadmu pont sziikséges, ami lecsOkkenti a sziikséges iteracionkénti
fiiggvénykiértékelések szdmat. N szamu valtozo esetén N+1 szdmu valt6zo sziikséges. Azaz ha
két paraméteriink van, a kereso6 eljaras harom pontbodl indul ki adott feliileten. Ezen kétvaltozos
fiiggvény esetében igy kell a harom pontot megvalasztani, hogy azok ne essenek egy vonalba
[Gao2010, Palancz2011, Babarczy2013]. Elészor a szimplex legrosszabb pontjat keressiik
meg, majd kiilonb6ozd szabalyok alkalmazasaval a régi szimplexbdl 0j szimplexet hatdrozunk
meg. Ezek a szabalyok a tlikrozés (reflection), 6sszehtizas (contraction) és a tagitas/nyujtas
(expansion) [Gao2010, Palincz2011, Babarczy2013]. Ezen szabalyok alkalmazasaval érhet6
el, hogy a szimplexben minél tavolabb keriiljiink a legrosszabb esetet jelentd ponttdl.

@xnew @>xnew 4&“ @ -

(@) (b) © (d)
21.abra Szimplex modszernél alkalmazott szabalyok. (a) tiikrozés, (b) tagitas és (c),(d) kontrakciok
[Gao2010, Palancz2011, Babarczy2013]

A legrosszabb pontot figyelmen kiviil hagyva meghatarozzuk a pontok stlyvonalat. A
legrosszabb esetet jelentd pontot tiikkrozziik a stilyvonalra (21. abra (a)). Ezzel meghataroztuk
az 1j pontot (Xnew) €s az 1j szimplexet. Ha ez az 0j pont a célfiiggvény értelmében jobb, mint a
régi szimplex legjobb pontja, abban az esetben jo irdnyban mozdultunk el, és az 1) pontot ebben
az iranyban tovabb mozditjuk. Ez az expanzié miivelete (21. abra (b)). Abban az esetben, ha a
kapott 0j pontunk rosszabb esetet jelent, mint a régi szimplex legjobb pontja, ugy tekintjiik,
hogy rossz iranyba mozdultunk és a tiikkrozés iranyaval ellentétes iranyba mozditjuk el
(expanzid) a pontot. Abban az esetben, ha a fiiggvényérték jobb, mint a legrosszabb pont €s
rosszabb, mint a masodik legrosszabb pont, tgy a kontrakcié miiveletét alkalmazzuk (21. abra
(d)). Az 4j pont a legrosszabb pont helyére kertiil és az algoritmus 0j szimplexel indul tovabb
[Gao2010, Palancz2011, Babarczy2013].

(b)
22.abra Nelder-Mead szimplex modszer (a) indulo szimplex, (b) végsé szimplex [Palancz2011]
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PhD értekezésemben ezen globalis optimalizacios eljarast alkalmaztam. A Nelder-Mead
algoritmus alapjan az illesztéshez alkalmaztam egy a csiraképzddési aktivalasi energiatol és a
csirandvekedési aktivalasi energiatol fiiggd fliggvényt, amely a mért és a szimulaci6 altal
szamitott atalakult hanyad gorbék eltéréseinek négyzetosszegét mutatja. A két gorbe legjobb
illeszkedése az el6bbi fiiggvény altal leirt felilletnek a minimumaban valosul meg. Ezt a
minimumot kerestem a szimplex eljarassal. Az eljaras két paraméter esetén harom pontbdl indul
ki. A legnagyobb eltérésnégyzet-Osszeget jelentd pontot figyelmen kiviil hagyva
meghataroztam a fennmaradd pontok tomegkozéppontjat, majd a legrosszabb esetet jelentd
pontot tiikroztem a tomegkozéppontra. Amennyiben az igy kapott pontban az eltérés
négyzetosszeg kisebb, abban az esetben ezen harom ponttal szamolunk tovabb. A szimplex
modszer alkalmazasaval az automata altal szamolt eredmények skalazéasa is megoldhato.

Ujrakristalyosodas vizsgalatara vonatkozé mérési eredmények lathatoak a 23.(a) abran. A
mérést OFHC réz anyagmindségii, kiilonb6z6 mértékben melegen hengerelt lemezekbdl
kimunkalt probakkal végezték. A kiindul6 lemez vastagsdga 11mm volt, amelyet 400°C-on 1
orés lagyitd hokezelésnek vetették ald. Az ilyen mddon kildgyitott réztombot 50%-os alakitasi
mértékkel hidegen hengerelték. A kapott lemezekbdl 3,5 mm atmérji korongokat kimunkalva
DSC vizsgalatokat végeztek a Miiszaki Anyagtudomanyi Kar Anyagtudoményi Intézetének
Netzsch DSC204 tipust h6fluxusos DSC berendezésével (A DSC csucsokat az alapvonalrél
levalasztva, annak egyre normalt integraljabol megkapjuk az abran lathatd atalakult hanyad
diagramokat). A rézmintakat 10, 15, 20, 25, 30 K/min felfiitési sebességgel hevitették
[Ombs1i2007].
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23. dbra (a) OFHC mindségii kiilonbozé mértékben hengerelt réz lemezek DSC gorbéibdl
meghatarozott ujrakristalyosodott hanyad valtozasat mutato gérbék kiilonbozd hevitési
sebességek mellett [Omboli2007], (b) Szimuldcios gorbék illesztése 1D-s sztochasztikus

automataval. Nelder-Mead szimplex algoritmussal. Az alakitds mértéke 50%,

A mért és a szimul4cio altal szamitott ujrakristalyosodott hdnyad gorbék illesztési eredményeit
foglalja 6ssze a 23.(b) abra. A diagramon lathatd, hogy 50%-os alakitdsi mérték esetén
kiilonboz6 felfutési sebességek (10K/min, 15K/min, 20K/min, 25K/min, 30K/min) mellett a
szamitott ujrakristalyosodott hanyad gorbére, a szimuléacid altal szamitott atalakult hanyad
gorbe jol illeszkedik. Kis eltérés csak az atalakulas kezdetén figyelhetd meg a gorbék
illeszkedését illetéen, ami a DSC eredmények kiértékelésének szubjektiv voltabol adddhat
(linearis alapvonalat feltételezve a csticsok levalasztasa az alapvonalrol) [Ombo1i2007].
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Az illesztés egy szemcsedurvulasi folyamat mérési eredményére is jol elvégezhetd. CuaZnigNi
otvozet szemcsedurvitd hokezelését végeztem 700°C és 900 °C homérséklettartomanyban 50
°C Iépéskozonként. Hokezelési idonek 7, 16 és 24 orat valasztottam a kapott eredményeket az
atlagos szemcseméret id6 fliggvényében mutatja a 24. abra. A 24.(b) abra mutatja a szamolt
¢s mért eredmények megfelel? illeszkedését.
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24. dbra. (a) Atlagos szemcseteriilet az idd fiiggvényében, (b) Szimuldciés gorbék illesztése 1D-S
sztochasztikus automataval. Nelder-Mead szimplex algoritmussal.

Habar a folyamatok egydimenzios sejtautomata szimulacioja pont a skalazasnak kdszonheti
»megsziiletését”, hiszen e miatt volt sziikséges az automatat a lehetd legegyszeriibben miikodd
formaban hozni, a mért és szamolt gorbék illesztése ugyanugy kétdimenzidban is elvégezhetd,
amennyiben egy vizudlisan tobbet mondé képet akarunk kapni a mikroszerkezetrol.

Allotrép atalakulas esetére dilatométeres vizsgalattal a proba tagulas véltozasat mértem. 960
°C hoémérséklettdl 600 °C hémérsekletig 4 °C/perc sebességgel, majd ez alatt 10°C/perc
sebességgel végeztem a hiitést, mikdzben a relativ elmozdulast mértem. A kapott
eredményekbdl az atalakult hdnyad gorbét abrazolva mutatja a 25.(a) abra és az illesztési
eredményeket a 25.(b). abra.
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25. dbra. (a) 0,04 % karbon tartalmu acél dilatométer gorbéje 4 °C/perc sebességgel hiitve, (b)
ST24anyagmindségii acél illesztése a szimulacio altal szamolt eredményre Nelder-Mead szimplex
algoritmussal
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A ST24 anyagmindségli acél mikroszkopi felvételét és a sejtautomata altal szamitott eredményt
mutatja a 26. abra. Mind a mért szemcseszerkezeten, mind a szamitott szerkezeten az atlagos
szemcseatmérdt mértem igy meghatarozhatd, hogy egy sejt a valosagban mekkora méretii. A
skalazashoz egy automatalépést egy masodpercnek vettem.

@ (b)

26. abra (a) ST24 acél mikroszerkezete, (b) szimulacioval szamitott szerkezet

A szimulacio skalazasi stratégidja a folyamatok kinetikai mérési modszerétdl fligg. Ezek
alapjan  kétféleképpen tehetiink kiillonbséget a folyamatok kozott. Eldszor is az
ujrakristalyosodast és az allotrép atalakulast kell egyiitt kezelni, amikor is az emlitett
folyamatok két részfolyamatbol allnak a csiraképz6désbol és novekedésbol. Ezen folyamatok
kozos jellemzdje, hogy a kinetikajuk az atalakult hanyad gorbével leirhatok (amikor is az id6
¢s homérséklet fiiggését abrazoljuk a folyamatnak). Ha ezt a megkozelitést tekintjiik, akkor
belathato, hogy itt az id6fliggés kiilon kezelhetd a méretskalatol. A mért és szamitott atalakult
hanyad gorbék illesztésével az idObeliség skalazhatd, majd a valds és szamolt szemcseméretek
Osszevetésével kiszdmithato az a skéalatényezd, amivel a szemcséket alkoto sejtek szama valds
tavolsdgokka szamithatok. A masik folyamat a szemcsedurvulds, amikor is az &tlagos
szemcseméret idObeli valtozéasaval jellemezheté a folyamat. Ez esetben tehat az 1d6- és
térbeliség nem valaszthato kiilon, azok mindenképp egylitt kezelenddk. Azonban a szimulacids
paraméterek szama kevesebb, hiszen csak egy folyamat valtoztatja a szemcseméretet. A térbeli
¢és 1dObeli skalazas fliggdsége miatt az 1d6 vagy térbeli skalatényezot meg kell eldre hatarozni,
majd ennek felhasznalasaval a masik tényezd a skalazas soran egyértelmiien megkaphato.

Az egydimenzios sejtautomata alkalmazasaval tulajdonképpen ugyanannyi informaciot
kapunk, mint a két dimenzidoban miik6dd valtozataval, viszont nagy elénye a sikban miikodd
valtozatahoz képest, hogy jelentdsen gyorsabb a miikodése, ami egy az iparban vald
alkalmazasat tekintve jelentds elonyt jelent. A sejtautomata modell alkalmazasaval az Avrami
szamitas teljes mértékben kivalthato. Ezaltal - illetve a fentiekben bemutatott eredmények is
bizonyitjak — az egydimenzids sejtautomata hatékonyan beépithetd hokezelési folyamatok
technologiai tervezésében. A szdmitasokhoz természetesen sziikségeltetik kiilonboz6 mérések
elvégzése, illetve azok automatdval torténd illesztése.
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Uj tudomanyos eredmények

1.Tézis: Elkészitettem a rovidtavu diffuzios folyamatok (jrakristalyosodas, szemcsedurvulés,
allotrop 4talakulas) szimuldciojara alkalmas egydimenzids sejtautomatat. Az automata
szamitasi eredményeinek kinetikai elemzésével bizonyitottam, hogy az egydimenzios
sejtautomata alkalmazasaval a révidtava diffiizios folyamatok szimulalhatok. Osszevetettem az
egydimenziés és a kétdimenzios sejtautomata szimulaciokat. Megallapitottam, hogy annak
ellenére, hogy az automata miikodése vizualisan nem adja vissza a szimulalt folyamatokat, mint
a magasabb dimenzidoban mikodd automatdk, ugyanannyi informaciét kapunk, mint
kétdimenzidés ¢€s haromdimenzids sejtautomata alkalmazasaval. Ebben az esetben is
vizsgélhatjuk a folyamatok kinetikajat az atalakult hdnyadon és a szemcseméret valtozasan
keresztiil. Emellett a szemcsék méret szerinti eloszlasat is megkapjuk a megfeleld sztereoldgiai
Osszefliggések alkalmazasaval.

2. Tézis: Bemutattam, hogy az egydimenzids sejtautomata szimulacioval felépitett rovidtava
diffuziés folyamatok szimuldtorai mérések kiértékelésébdl szdrmazo adatokkal skalazhatok.
Mind az Gjrakristalyosodéds, mind az allotrép atalakulds szimulacidja eredményiil adja az
atalakult hanyad és a szemcseméret 1d6t6] és hdmérséklettdl valo fliggését. Szemcesedurvulas
szimulacidjabol az atlagos szemcseméret id6 és homérséklet fiiggését kapjuk meg, amely
fliggvények alkalmasak a szimulator kinetikai elemzésére ugyanazon a modon, ahogyan a
megfelelden elvégzett mérések eredményei. Ebbol kovetkezden a szimulaciok eredményei, €s
a mérési eredmények egymassal Osszevethetok, kozottik egyértelmii matematikai kapcsolat
létesithetd, a szimulacid eredményei skalazhatok.

3. Tézis: Kimutattam, hogy az egydimenzios sejtautomata szimulaciok szimulacios paraméterei
a szamolas pontossagat, igy a skaldzhatosdgot jelentdsen befolyasoljak, azaz létezik a
szimuldcionak olyan paraméter egyiittes tartomanya, amelyben a skéaldzas adott pontossaggal
elvégezhetd. Ugyancsak kimutattam, hogy a szamolds pontossagat elsdsorban a sejtek szama
¢s a csiraképzddési, novekedési €s szemesedurvulasi folyamatok aktivalasi energiaja hatarozza
meg. A szimulalt folyamatok aktivaldsi energiainak numerikus értelmezése miatt, az értékiik
nagy tartomanyaban az automatdk pontossagat homérsékletfiiggdve is teszik. A hatékony,
gyors szamitds miatt meg kell hatdrozni az emlitett paraméterek azon tartomanyat, ahol a
szamolas koltsége €és a skalazas pontossaga optimumot biztosit. Erre az automatak altalam
javasolt stabilitas vizsgalata megoldast ad.

4. Tézis: Sejtautomata szimulaciok skalazasanak a feladata, hogy a szimulacios eredmények
1dobeliségét és térbeliségét meghatarozzuk mérési eredményekkel torténd osszevetés alapjan.
Megallapitottam, hogy ez torténhet olyan modon, hogy eldre rogzitett skalazasi tényezoket véve
a szimulacio kinetikai paramétereit valtoztatjuk mindaddig, amig a mérési eredményeket a
skalazasi tényezOk figyelembevételével adott pontossaggal meg nem kapjuk a szimuldcio
eredményeiben. Az altalam kifejlesztett egydimenzids sejtautomata szimulaciok esetén ezek a
Kinetikai paraméterek a csiraképzodés és csirandvekedés aktivalasi energidja az
ujrakristalyosodas és allotrop atalakulas esetén, és a szemcsedurvulas aktivalasi energiaja a
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szemcsedurvulds szimulacioja esetén. Bemutattam, hogy a mért és a skalatényezokkel
atszamitott, szimuldciéval kapott eredmények eltérésnégyzet Osszege egy globalis
minimummal rendelkezd fiiggvény a szimuldcidés paraméterek fliggvényében. Bemutattam,
hogy a mért és szamitott eredmények illeszkedéséhez ennek a fiiggvénynek a szélsoértékét kell
megkeresni. A kereséshez a Nelder-Mead simplex eljarast hatékonyan alkalmaztam a
szokasosan végzett mérési modszerek esetén.

5. Tézis: Megallapitottam, hogy a szimuldcié skalazasi stratégiaja a folyamatok kinetikai
mérési modszerétdl fiigg. A skalazas feladata, hogy a szimulacios eredmények idébeliségét s
térbeliségét meghatarozzuk mérési eredményekkel torténd dsszevetés alapjan. Megallitottam,
hogy minden olyan mérési sorozat alkalmas illesztésre, ami klasszikus kinetikai kiértékelésre
is alkalmas. Radmutattam, hogy a skéldzas soran ugyanazon homérséklet- és idévaltozasok
mellett kell elvégezni a szamolast, mint ami mérések koriilményei voltak. Emiatt a kiilonb6zo
mérési metddusok alapjan végzett skalazasok kiilon kezelenddk, de barmelyik esetet tekintve
maga a szimulacid azonos, a skaldzas sikere érdekében abban valtoztatast tenni nem sziikséges.
Skalazasi stratégidban kiilonbség mutatkozik a csiraképzddéses — novekedéses folyamatok és a
szemcsedurvulas kozott. Amig a csiraképzddéses — ndvekedéses folyamatok esetén az atalakult
hanyad értelmezése miatt (dimenzio nélkiili érték) az id6- €s méretskalazas kiilon kezelhetd.
Ezzel szemben a szemcsedurvulas esetén az idd- és méretskalazast egy 1épésben kell elvégezni.
Mind a két esetben az automata mitkddése miatt célszerti az idélépést allando értékre valasztani,
hogy az automata Iépéseinek szama ne valtozzon és azonos legyen. Ezzel a megkdtéssel
hatarozhatok meg az aktivalasi energidk a csiraképzddéses — ndvekedéses folyamatok esetén,
¢s az aktivalasi energia ¢és a méretskdla a szemcsedurvulas esetén. Csiraképzddéses —
novekedéses folyamatoknal mikroszkdpi felvételen az atlagos szemnagysagok Gsszevetésével
hatarozhaté meg a méretskala értéke.

18



Folyoéiratcikkek, Konferencia kiadvanyok

[1]

[2]

[3]

[4]

[5]

[6]

[7]

[8]

[9]

[10]

Gyongyosi Szilvia, Barkoczy Péter: Allotrop atalakulds szimulacidja sejtautomata
modszerrel. XXIX. Orszagos Tudomanyos Didkkori Konferencia: Miszaki Szekcid
Tanulmanyai. Miskolc, Magyarorszag,2009.04.14-2009.04.16. Miskolc: pp. 21-27.

A Toéth, Sz Gyongyosi, P Barkoczy: Computation of the grain structure by cellular
automaton in single phase aluminum alloys. 14th International Symposiumon
Metallography, Acta Metallurgica Slovaca Conference: Metallography 2010. Stara
Lesna, Szlovakia, 2010.04.28-2010.04.30.Kosice: pp. 87-92.

Gyongyosi Szilvia, Dr. Barkdczy Péter, Toth Anita: Allotrop atalakulas sejtautomata
Nyiregyhdza, Magyarorszag, 2010.05.19 Nyiregyhdza: MTA Debreceni Akadémiai
Bizottsag, pp. 295-300.

Gyongyosi Szilvia, Barkoczy Péter: Fazisatalakuldsi folyamatok sejt-automata
szimulacidinak skalazasa. XXIV. Hokezelo ¢és Anyagtudomany a Gépgyartasban
Orszagos Konferencia. Balatonfiired, Magyarorszag, 2010.10.06-2010.10.08. MTESz
Fejér és Veszprém megyei Szervezete, pp. 52-58.

Gyongyosi Szilvia, Barkoczy Péter, Téth Anita: Rovidtava diffazids folyamatok
szimulacioja sejtautomata modszerrel. MISKOLCI EGYETEM KOZLEMENYEI - 2.
SOROZAT ANYAG- ES KOHOMERNOKI TUDOMANYOK1:(35) pp.17-26. (2010)

Péter Barkoczy, Szilvia Gyongyosi, Anita Toth: The Simulation of Phase
Transformations Driven by Short Range Diffusion by Cellular Automata. MicroCAD
2010 E szekcio: International Scientific Conference. Miskolc, Magyarorszag, (2010)
Miskolci Egyetem, pp. 9-14. Anyagtudomany és -technologia (ISBN:978-963-661-910-
7)

S Gyongyosi, A Toth, P Barkoczy: Simulation of Phase Transformations Driven by
Short Range Diffusion by Cellular Automaton. MATERIALS SCIENCE FORUM 659:
pp. 405-410. (2010)

S Vigh-Gyongyosi, P Barkoczy, A Toth: The simulation of phase transformations
driven by shor trange diffusion by cellular automata. 4th International Conference
Processing and Structure of Materials (PSM4). Palic, Szerbia, 2010.05.27-2010.05.29.
pp. 125-132.

Szilvia Gyongyosi, Péter Barkoczy: The Scaling of a Cellular Automaton Simulation
of Allotropic Transformation. 7th International Conference of PhD Students:
Agriculture. Miskolc, Magyarorszag, 2010.08.08-2010.08.12. University of Miskolc,
pp. 55-59.(ISBN:978 963 661 936 7)

Toéth  Anita, Gyongyosi Szilvia, Dr. Barkoczy Péter: Aluminium o6tvozetek
ujrakristalyosodasanak szimuldcioja sejtautomata modszerrel Miiszaki Tudomany az

19



[11]

[12]

[13]

[14]

[15]

[16]

[17]

[18]

[19]

Konyv
[1]

Eszak-Alfoldi régioban 2010. Nyiregyhaza, Magyarorszag, 2010.05.19 Nyiregyhaza:
MTA Debreceni Akadémiai Bizottsag, pp. 315-320.

Toth Anita, Gyongyosi Szilvia, Barkdczy Péter: Minimalis bonyolultsagu skalazhato
KOZLEMENYEI -2.SOROZAT ANYAG - ES KOHOMERNOKI TUDOMANYOK:
(35) pp. 39-49. (2010)

Gyongyosi Szilvia, Barkoczy Péter: Atalakulasi diagramok szamitisa allotrop
atalakulas ~ esetén  sejtautomata  szimulaciojaval ~MISKOLCI ~ EGYETEM
KOZLEMENYEL 2. SOROZAT, ANYAGMERNOKI TUDOMANYOK36:(1) pp. 25-
34. (2011)

Baleda Tamas, Mertinger Valéria, Gyongyosi Szilvia, Barkdczy Péter: Dc05 lemez
ujrakristalyosodasanak vizsgalata. microCAD 2012, D Section: XXVI. International
Scientific Conference. Miskolc, Magyarorszag, 2012.03.29-2012.03.30. Miskolci
Egyetem Innovacids és Technologia Transzfer Centrum, pp. D71-D77. Applied
Materials Science and Nanotechnology Symposium (ISBN:978-963-661-773-8)

Gyongyosi Szilvia, Barkoczy Péter, Hlavacs Adrienn: Egydimenzids sejtautomata
skalazasa, microCAD 2012, D Section: XXVI. International Scientific Conference.
Miskolc, Magyarorszag, 2012.03.29-2012.03.30. Miskolci Egyetem Innovacids és
Technologia Transzfer Centrum, pp. D201-D206. Applied Materials Science and
Nanotechnology Symposium (ISBN:978-963-661-773-8)

Nemcsik Gyorgy, Barkdczy Péter, Gyongyosi Szilvia: Trapéz keresztmetszetii huzalok

crer

Miskolc, Magyarorszag, 2012.02.16-2012.02.18. Miskolc: Miskolci Egyetem, pp. 228-
233.(ISBN:978-963-661-985-5)

G. Rimaszéki, Szilvia Gyongyosi, Peter Barkoczy: Simulation von Rekristallisation mit
Zellularautomat, 14" International Students’ Day of Metallurgy, Glausthal,
2007.marcius 22-24

Barkoczy Peter, Gyongyosi Szilvia: Révidtavu diffazids folyamatok szimulacidja
sejtautomata modszerrel, BANYASZATI KOHASZATI LAPOK-KOHASZAT 145:(2) pp.
30-34. (2012)

Szilvia Gyongyosi, Péter Barkoczy: Scaling cellular automaton simulations of short-
range diffusion processes MATERIALS SCIENCE FORUM729: pp. 150-155.(2013)

Demkdé Gabor, Barkoczy Péter, Gyongydsi Szilvia: A Miskolci Egyetem kozleménye,
Anyagmérndki Tudomanyok, 1 fiizet (37.kétet), 2012, pp. 55-64

Dr. Barkdczy Péter, Gyongy0si Szilvia: Sejtautomata Anyagtudomanyi alkalmazasai.
2013

20



Eloadasok

[1]

[2]

[3]

[4]

[5]

[6]

[7]

[8]

[9]

Rovidtava  diffazioval végbemend folyamatok szimuldcidja sejtautomataval,
Balatonkenese, szakmai eléadds magyar nyelven, 2009.10.12

crcr

Tudoméany az Eszak Alfoldi Régioban 2010, szakmai eléadas magyar nyelven,
2010.05.19

Aluminium o6tvozetek ujrakristalyosoddsanak szimulacidja sejtautomata modszerrel,
Nyiregyhaza, Miiszaki Tudomany az Eszak Alfoldi Régioban 2010, szakmai el6adas
magyar nyelven, 2010.05.19

The simulation of phase transformations driven by short range diffusion by cellular
automata, Szerbia, Palic, szakmai el6adas idegen nyelven, 2010.05.28

The simulation of phase transformations driven by short range diffusion by cellular
automata, XXIV. MicroCad, Miskolci Egyetem, szakmai el6adas magyar nyelven,
2010.03.18

The Scaling of a Cellular Automaton Simulation of Allotropic Transformation, 7th
International Conference of PhD Students, szakmai el6adas idegen nyelven, 2010.08.10

Fazisatalakulasi folyamatok sejtautomata szimulacioinak skaldzasa, XXIV. Hokezeld és
Anyagtudomany a gépgyartasban, Orszadgos konferencia és szakkiallitas, Balatonfiired,
szakmai el6adds magyar nyelven, 2010.10.06

Rovidtava diffuzio altal végbemend folyamatok sejt automata szimulacidinak skélazésa,
Balatonkenese, szakmai eldadds magyar nyelven, 2011.10.11

Egydimenzids sejtautomata skaldzasa, XXIV. microCAD International Scientific
Conference, Miskolci Egyetem, Szakmai el6adas magyar nyelven, 2012.03.30

21



Irodalomjegyzék

Babarczy Monika (2013). Nelder-Mead algoritmus és variansainak alkalmazasa, tesztelése.
Eétvos Lorand Tudomanyegyetem. Operaciokutatasi Tanszék.

Barkéczy Péter, Rodsz Andrds, Geiger Janos (2000): Ujrakristalyosodds szimuldcidja cella
automata modszerrel microCAD 2000 International Computer Science Conference. ME
ITTC, 2000. pp. 135-139.

Barkéczy P., Somogyi I, Roész A., Tranta F. (2000). Ujrakristilyosodds vizsgdalata DSC
méreéssel, XIX. Hokezelés és Anyagtudomany a Gépgyartisban Orszagos Konferencia,
Székesfehervar, pp. 53-56.

Barkoczy P, Rodsz A, Geiger J (2003). Simulation of Recrystallization by Cellular Automaton
Method. MATERIALS SCIENCE FORUM 414-415: pp. 359-363.

Barkéczy P, Rodsz A, Geiger J (2004). Ujrakristdlyosité lagyitis tervezése cella automata
modszerrel 21st. Heat Treatment and Materials Science for Mechanical Engineering National

Conference. pp. 143-148.

Barkoczy P, Roosz A, Geiger J (2004). Simulation of Dynamic Recrystallization by Cellular
Automata ACTA METALLURGICA SLOVACA 10 pp. 129-134.

Barkoczy P, Rodsz A, Geiger J (2005). Simulation of Dynamic and Meta-dynamic
Recrystallization by Celular Automaton. European Congress on Advanced Materials and
Processes. pp. 49

Caneda S. T., Assis W. L., Rios P. R. (2008). Simulation of Recrystallization in Iron Single
Crystals. Materials Research, Vol. 11, No. 1, 109-115

Cotteril P,Mould P.r. (1982). Recrystallization and Grain Growth in Metals, Surrey
University Press, London.

Fadaei A. H., Setayeshi S., Kia S. (2009). An optimization method based on combination of
cellular automata and simulated annealing for VVER-1000 NPP loading pattern. Nuclear
Engineering and Design 239. pp. 2800-2808

Gao F., Han L. (2010): Implementing the Nelther-Mead Simplex algorithm with adaptive
parameter, Comput. Optim. Appl.

Geiger J, Roosz A (1998). A szemcsedurvulds kétdimenzios szimuldcidja cella automata
modszerrel. I rész. A modell felépitése BANYASZATI KOHASZATI LAPOK-
KOHASZAT 131: pp. 113-121

Geiger J, Roosz A (1998). A szemcsedurvulas kétdimenzios szimuldacioja cella automata
médszerrel. Il rész. A modell tesztelése és a valés szemeseszerkezetek durvuldsa BANYASZATI
KOHASZATI LAPOK-KOHASZAT 131: pp. 456-461

Geiger J, Roosz A (1999). Sok objektumbol dllo rendszerek modellezése cella automata
médszerrel GEP 51:(11) pp. 25-28.

Geiger J, Roosz A, Barkoczy P (2001). Simulation of grain coarsening in two dimensions by
cellular-automaton. ACTA MATERIALIA 49: pp. 623-629.

22



Gyongyosi Szilvia, Barkoczy Péter, Toth Anita (2010). Rovidtavu diffuzios folyamatok
szimuldcibja sejtautomata médszerrel. MISKOLCI EGYETEM KOZLEMENYEI - 2. SOROZAT
ANYAG- ES KOHOMERNOKI TUDOMANYOK:(35) pp.17-26.

Lee T., Baskes M., Valone S. M., Doll J. D. (2012): Atomistic modeling of thermodynamic
equilibrium and polymorphism of iron. Journal of physics. Vol. 24. pp.22

r

Ombéli  Norbert  (2007).  Ujrakristalyosodds — kinetikai  kiértékel6 — modszereinek
osszehasonlitasa. Tudomdanyos Didakkoéri Dolgozat.

Palancz Béla (2011): Numerikus modszerek. Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi
Egyetem. Fotogrammetria és Térinformatika Tanszék.

Roosz A, Barkoczy P, Geiger J (2001). Cellular automaton simulation of recrystallisation and
grain coarsening 7th European Conference on Advanced Materials and Processes.
Associazione Italiana di Metallurgia. pp.160.

Rodsz A, Barkéczy P, Geiger J (2001). Simulation of Plastic Deformation, Recrystallization
and Grain Growth by Cellular Automaton. pp. 356-361.

23



