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1. Rovid osszegzés

A palyazat keretében 17 nyomtatasban is megjelent kozlemény sziiletett a palyazat
tamogatasanak feltiintetésével, ezek Osszetétele:

Angol nyelvi, kiilfoldon megjelent, impakt faktoros cikk: 4 db,

Angol nyelvi, kiilfoldon megjelent, lektoralt cikk: 3 db,
Angol nyelvli, Magyarorszagon megjelent konferenciacikk: 3 db,
Angol nyelvi, kiilfoldon megjelent konferenciacikk: 2 db,
Magyar nyelvii, lektoralt cikk: 3 db,
PhD disszertacio, magyar nyelvii 2db

Az Osszesen megszerzett impakt faktor: 6,838.

A palyazat keretében sziiletett kutatdsi eredményeket kivétel nélkiil sikeriilt lek6zolni
tudomanyos folyoiratokban, konferencidkon, PhD disszertaciéban.

A kovetkezd fejezetben az egyes témak részletesebb kifejtését mutatom. Mivel az Osszes
kozleményiink nyilvanos, ezért egy viszonylag szlikebb leirast adok a témakrol. Sziikség
esetén a publikaciok elektronikus vagy nyomtatott verziojat (a nyilvanos elérhetdség mellett)
mi magunk is rendelkezésre bocsatjuk.



2. Eredmények kifejtése

2.1.

2.2,

Habok rekonstrukcios algoritmusa

Habok 3D rendezetlen szerkezetét kisérleti iton nemcsak azért nehézkes vizsgalni, mert
rendkiviil nagy mennyiségii, rendezetlen adatsokasag kiértékelését kell elvégezni, hanem
azért 1s, mert a nedves habok esetében a kiilonb6z6é képalkotd eljarasokkal (CT, MRI)
nyert adathalmaz hidnyos: csak a sejtmembranok csatlakozo éleirdl kapunk képpontokat,
a membranok feliiletei nem latszanak a felvételeken.

A hianyos adathalmazbol kiindulva, a Potts-modellen alapul6 algoritmust készitettiink a
sejtek feliileteinek rekonstrukciojara. A rekonstrukcios algoritmusban figyelembe vettiik
a sejtek kozotti diffuzid fizikai Osszefiiggéseit €s az energiaminimumra vald torekvés
elvét.

Megmutattuk, hogy az 0j algoritmussal redlis modon rekonstrualhatd a sejtrendszerek
sokasdga adott korlatok kozott: amig a csatlakozd sejtmembranok szogei a Plateau-
torvény altal meghatarozott mértékiiek. Mivel azonban a nedves habok esetében a
Plateau-térvény érvényességét altalanosan igazoltak, igy erre az esetre az algoritmus
altalanos alkalmazhatdsagat tudtuk kimondani.

Sikbeli alakzatok szimmetria és hasonlosagi tulajdonsagai

Szimmetria felismerésre tobbféle moddszer talalhatdé a szakirodalomban, amelyek
legtobbszor a konturon 1évé pontparok szakaszfelezd merdlegeseinek, vagy a
konturérinték szogeinek az Osszehasonlitdsaval keresik a szimmetriatengelyeket.
Altaldban nem hasznaljak ki azt a tényt, hogy a sikbeli alakzatok szimmetriatengelyei
athaladnak a sulyponton. Ezen a tételen alapszik a szimmetria-diagram definicidja,
amelynek 1épései:

— Az alakzat konturjdnak megadasa (pl. digitalizalt ponthalmaz koordinatai, pontok
sokasaga a konturon).

— Az alakzat sulypontjan atmend egyenesekre egy-egy 0 €s 1 kozotti szamot (0<Z<1)
hatarozunk meg. A Z paramétert ugy definidltuk, hogy Z=1, ha az egyenes éppen
szimmetriatengely, €s minél jobban kozelit Z értéke 1-hez, anndl jobban kozeliti az
egyenes a pontos szimmetriatengelyt.

— A stlyponton atmené fiiggbleges egyenesnek kiilonbozé szogekkel (0<a<180%)
val6 elforgatasai esetén a kapott Z értékeket diagramban abrazoljuk. Az igy kapott
Z-a diagramot neveztiik szimmetria-diagramnak.

Megmutattuk, hogy a szimmetria-diagram segitségével tetszélegesen sok zart goérbével
hatarolt sikbeli alakzatok tulajdonsagai vizsgalhatok. A Z paraméter alkalmas a kozelitd
szimmetridk esetén a kozelités mértékének a szamszerli megadésara is.

Megmutattuk, tovabba, hogy fliggetleniil attdl, hogy a vizsgalt alakzat szimmetrikus-e
vagy sem, a szimmetria-diagram a sikbeli alakzatoknak egyedi alakjellemzdje.
Geometriailag hasonlo, de kiilonb6z6 méretti alakzatok szimmetria-diagramja azonos, a
kozelitéleg hasonld alakzatok szimmetria-diagramja pedig kozel azonos. Ezt a
tulajdonsag alkalmas arra, hogy alak szerinti valogatdsra hasznaljuk a szimmetria-
diagramot. Bontott kdtéelemek sokasaganak példajan demonstraltuk a kiilonbdzé méretii,
de hasonld alakzatok szétvalogatdsara vald alkalmassagot. PhD értekezés sziiletett a
témaban.



2.3.

2.4.

Nanoporok orlési folyamatanak energetikai optimalizalasa
Nanoporok Orlésének az egyik leghatékonyabb modszere a golyds bolygémalomban vad
orlés. A mechenizmus a kovetkezoképpen mitkddik:

— egy korasztalon két tégelyt helyeziink el excentrikusan,

— a korasztal és a tégelyek egymastdl fliggetleniil, valtoztathatd

fordulatszdmmal forgathatok,
— a tégelyekbe helyezett porokat a tégelyekbe helyezett, kaotikusan mozgd
orlégolyok apritjak.

A Bay Zoltan Anyagtudomanyi Kutatointézetben korabban végzett kisérletek szerint ez a
mechanizmus alkalmas nanoszemcsés porok eléallitasara.
Ebben az OTKA projektben elvégeztik a mechanizmus kinetikai modellezését és a
kiértékelést. Azt kaptuk, hogy az asztal és a tégelyek eltéré fordulatszamon torténd
forgatdsainal a golyok palyaja becsiilhetd.
A golydk palydjabol szamitottuk a tégely falaba vald {itkozések energidjat, amelyrdl
feltételeztiik, hogy ez maga az Orlésre forditott energia. Megmutattuk, hogy a kiilonb6z6
fordulatszamok, attételek €és geometriai méretek fliggvényében az Orlési energia tag
hatarok kozott valtoztathato, és ezekkel az drlési paraméterekkel szabalyozhato.
Az eredmények azért jelentdsek, mert ilyen modon szabalyozhatova valik az Orlési
folyamat a kiilonb6z6 anyagok apritasanak energiaigényéhez mérten. Tovabba
tervezhetdve valik kiilonb6zo szilard fazisu kémiai reakciok energiaigényének biztositasa
egyltt 6rolt, kiilonbozé komponensek esetében, vagy a nem kivanatos kémiai reakciok
tervezetten elkertilhetdek.

Szén nanoszerkezetek modellezése és szimulacioi

mitkodését szén nanocsé halozatok példajan demonstraltuk. Az 0 algoritmus azért
jelentds, mert nanoszerkezetek mechanikai vizsgalataira ma még vagy nincs lehetdség,
vagy rendkiviil korlatozott és koltséges kisérleti modszerekkel lehet talalkozni. A szén
nanoszerkezeten vald demonstralas azért fontos, mert a szén nanoszerkezetek a szilard
testek korében a legerOsebb anyagok, a szimulacio segitségével a szilardsagi
tulajdonsagok jol becsiilhetoek.

Szén nanocso elagazasok elektromos viselkedését vizsgaltuk elméleti tton. Azt talaltuk,
hogy a viselkedés erdsen fligg nemcsak a csatlakozo csoveknek, hanem a csatlakozasnal
Kiilonboz6 tipusu szén nanocsd Y-elagazasokb6ol mint elemekbdl nanodramkor
alapkapcsolasok lehetséges modelljeit épitettiik fel. A modelleket egyenként
optimalizaltuk, olyan médon, hogy a lehetd legstabilabb szerkezeteket alakitottuk ki.
Megmutattuk, hogy az Un. két-, harom- ¢és tobb agu nanokorOk stabil szerkezetei
felépithetok szén nanocsd Y-elagazasokbol tigy, hogy a csomdpontokat aszimmetrikus
elagazasokkal, az egyenes szakaszokat megfeleld konyokokkel helyettesitjiik.



