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Zo6lde Attila

1 GRANULARIS ANYAGOK

A granuléris anyagok mindenhol jelen vannak a minket koriilvevo vilagban. Jelentds szerepet
jatszanak a mezOgazdasagban (ndvényvédo és rovarirtd szerek), az iparban (homok, cement),
s6t még a gasztrondmidban is (cukor, borsd, burgonya). A teljesitmény orientalt vilagunkban
kulcsfontossagu ezek hatékony szallitasa, tarolasa és feldolgozésa. Ez a magyarézat arra, hogy
mar évtizedek ota folynak kutatasok a granularis anyagok teruletén.[1]

Ezek olyan rendszerek, amelyek nagyszami (10%-10%°), makroszkopikus (10 um - 10 m)
részecskébdl allnak; mas néven szemcses anyagoknak is nevezzik &ket. Ezekre a
rendszerekre lathatunk példat az 1-es d&bran: miianyag labdak, kavics, lencse és
szezdmmag.[2] Fizikai leirasuk egyaltalan nem trivialis, mivel teljesen masképp viselkednek,
mint a folytonos kozegként tekinthetd anyagok. Ez azért van, mert a rendszert alkoto
szemcsék mérete elég nagy ahhoz, hogy a hémozgasnak ne legyen jelentds szerepe. Igy a
rendszert alkot6 részecskékre az energia-eloszlas nem olyan egyenletes, mint a
termodinamik&ban megszokott rendszerek esetén, vagyis a hémozgas altagolo, homogenizald
szerepe nem érvényesil; a granularis anyagokra jellemzdek a stabilan fenntarthaté heterogén

allapotok.

1. &bra: Példak granularis anyagokra:

milanyag labdak, kavics, lencse és szezammag

Azt az allapotot, amelyben a részecskék annyira siirin helyezkednek el, hogy az 6nallo
részecskék mozgésa nem lehetséges, illetve csak akkor lehetséges, hogyha egyszerre nagyon
sok részecske mozdul meg, ‘jammed' &llapotnak nevezzik. A granularis anyagok ebben az
allapotban szilard testként viselkednek. Ebbdl az allapotbol a hdmérséklet ndvelésével, illetve

kiils6 erOhatassal lehet kihozni a rendszert, példaul foldrengés (rdzas) hatdsara az eddig
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szilard anyagként viselkedé homok alap egy haz alatt ismét folyekonnya valhat, és igy a haz

elstllyedhet benne.

2 GRANULARIS ANYAG-MODELL

A legegyszeriibb granuldris anyagokat szimuldldo modell gomb (illetve két dimenzioban kor)
alaku részecskékkel dolgozik. Ebben a modellben az allapotok, noha stabil konfiguracioknak
néznek ki, val6jaban csak metastabil allapotok, mert ha bizonyos erével hatunk ra (razas,
nyirds) atmennek a lehet6 legstiribb konfiguracioba, a hep (hexagonal close packed) illetve
két dimenzi6 esetén, a haromszdgracsba.

A valddi granulédris anyagok esetén a részecskek kozotti sOrlodds miatt
fennmaradhatnak nem szabalyos allapotok is. Az ilyen ‘jammed' allapotok ellenallnak
bizonyos mértékii er6hatasoknak. Ezen allapotok stabilitdsat hémérséklet, siirtiség és kiilsé
eréhatas fliggvényében a Liu-Nagel fazisdiagram irja le.[3] Igy a valodi granularis anyagokra
nem jellemz6 a modellekben megfigyelhet6 kristalyosodas (a lehet6 legstirtibb konfiguracio
elérése), hanem stabil jammed' allapotokkal rendelkeznek, amelyeknek kisebb a siirtisége.

A célunk az, hogy olyan granularis részecskemodellel dolgozzunk, ahol létrejohetnek
ilyen stabil 'jammed' allapotok, ahol nem kristalyosodik ki a rendszer. A gombokb6l vagy
korokbol allo rendszerek esetén, ahhoz hogy ilyen inhomogén allapotok létrejojjenek,
kénytelenek a rendszert két kiilonb6z6 nagysagu részecske keverékeként elGallitani (Ugy

kisérletileg, mint modellezés szempontjabol).

3 PENTAMER RESZECSKEK

Valddi granularis anyagok esetén sokszor a részecskék alakja nem szabalyos, és a kozottik
fellép6 surlodasi és kontakt erdk ezen valodi rendszerek esetén megengedik a stabil 'jammed'
allapotok kialakulasat. Mi egy olyan modellt szeretnénk felépiteni, amelyben ezek az
allapotok természetes modon létrejohetnek. Ezért valasztottuk a pentamer alakd részecskét,
amelyek homogén részecske méret mellett is lehet6vé teszik ennek a viselkedésnek a
reprodukaldsat. Ebben a modellben a részecskék o6t, kereszt alakban elhelyezett négyzetbdl
allnak és egy négyzetracson mozoghatnak. Ezt a modell Eisenber és Baram javasolta 2000-
ben.[4]
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4 HARD ES SOFT PENTAMER RESZECSKEK

Mi ugy fejlesztettiik tovabb ezt a merev részecskékbdl alldo modellt (hard), hogy megengedjik
azt, hogy a részecskék részlegesen atfedjék egymast (egy bizonyos energiakoltég mellett).

Ezek a soft pentamer részecskék a kovetkez6 szabaly szerint fedhetik at egymast.

Energy costs

{a) (b}

E=1 E=w
Allowed Not alfowed

2. abra: Atfedések energiakoltségei
a). Két pentamer részecske egymasra cslszasa egyetlen négyzet atfedésével. Ezeket az
atfedéseket megengedjuk a soft rendszer eseten. b). Pentamerek kettds atfedése. Ez az

egyszerti modellben tiltott.

Csak a pentamer 4 laban torténhet atfedés, ami egyértelmtien kizarja a teljes atfedést.
Tovabba 2 pentamernek legtobb 1-1 laba fedheti & egymast. Nem megengedett, hogy
egyszerre 2-2 1&b legyen atfedésben. Erre azért van szlikség, hogy a modell minél egyszeriibb
legyen. Lathat6, hogy egy pentamerre nézve a maximalis atfedések szdma 4, amihez 4 masik
pentamerre van szUkseg.

Az egymasra cslszas energiakoltséggel jar, ami befolyasolja az esemény
bekovetkezésének valosziniiségét (amikor a reszecskéket mozgatjuk, vagy letesszik). Az
energia mellett a homérséklet is befolyasolja ezt a valoszinliséget a Boltzmann eloszlasnak

megfelelden:
E

Ez a homérséklet a szimulacio soran kap jelentdséget, €s az annak felel meg, hogy a

rendszer mennyire tudja Kiprobalni a magasabb energiaval jaro allapotokat.

5 SZIMULACIO SOFT PENTAMER RESZECSKEKKEL

A szimulacié egy Monte Carlo szimulacié. A kezdeti allapotban a szimulaci6 terét alkoto
négyzetracs res. Annak érdekében, hogy ez a tér ne taguljon ki a szimulacio soran,
biztositjuk a periodikus hatarfeltételt (periodic boundary condition). Ezt ugy érjik el, hogy a

négyzetracs koré elhelyezzilk annak mésolatait. igy a négyzetracs szélén elhelyezkedd
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pentamer labai, melyek egyik oldalon a racson kivilre keriilnének, megjelennek a masik

oldalon.

3. abra: Periodikus hatarfeltételek a pentamer rendszer esetén
A rendszert kdrbevesszik annak masolataival, igy az egyik oldalon kilogo részecskék

megjelennek a szemkozti oldalon.

Miel6tt részleteznénk a szimulécid 1épéseit, nézzik meg, hogy milyen kovetkezményekkel jar
egy pentamer elhelyezése, illetve elmozgatésa.

Elhelyezés (deposition) utdn annak a valoszintisége, hogy a piros hattérrel jelolt cellara
keruljon egy ujabb pentamer kodzéppontja, nulla (4-es abra). Ezekre a cellakra mar nem
helyezhetink el tobb pentamert. Ugyanigy a piros nyilakkal jel6lt elmozgatasok
valoszinlisége is nulla lesz. A sarga hattérrel jelolt celldkra vald elhelyezéshez sziikséges
energia egy egységgel megvaltozik. Ennek kovetkeztében az ezekre a cellakra valo6 elhelyezés
Boltzmann képlet szerint szamolt valdsziniisége is megvaltozik. Ugyanigy megvaltozik a
sarga nyilakkal jeldlt elmozgatasok valdsziniisége is, mert ebben az esetben is mas
atfedésekkel kell szamoljunk az illeté mozdulathoz.

Elmozgatds (move) esetén hasonlé a helyzet, azonban megtorténhet, hogy
felszabadulnak bizonyos helyek, esetleg mar rég eltérolt elmozgatasok lesznek Ujra
lehetségesek. A zOld hattérrel jeldlt cellak felszabadult helyeket jelentenek: ezekre a cellakra
Ujabb pentamereket helyezhetlink el akkor, hogyha a szomszédos cellakban talalhato
pentamerek ezt megengedik. A z6ld nyilakkal jelélt elmozgatasok szintén felszabadulhatnak,
azonban itt is figyelembe kell vennink a szomszédos pentamereket. A z6ld, sarga és piros
nyilak eseten az dbra megmutatja az 0sszes lehetdséget ami el6fordulhat egy ilyen altalanos
esetben, azonban ezt a szimulacioban egy specifikus helyzetre alkalmazva, nem minden nyil
menten valtozik meg az elmozdulas valoszintisége, mivel nem minden helyen van egy
pentamer amely elmozdulhat. igy egy specifikus esetben csak azoknak az elmozdulasoknak a
valoszinlisége valtozik meg ahol mar jelen volt egy pentamer ¢€s az illeté elmozdulés el volt

tarolva a mozgatasok listajaban (lasd a 6. fejezetnél).
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4. abra: Az elhelyezés/elmozgatas hatasa a szomszédos pentamerekre
a) Egy Uj pentamer elhelyezésekor létrejovo valtozasok: a piros négyzetekre nem lehet tébbé
pentamert tenni, a piros nyilak menten tilossa valik a mozgatas illetve a sarga negyzeteken
valtozik a depozicio valdszintisége, a sarga nyilak menten valtozik a mozgatas valdszintisége
b) Egy mozgataskor 1étrejovo valtozasok: a piros €s sarga négyzetek illetve nyilak a fent
emlitett jelentéssel birnak, mig a z6ld négyzetek esetén felszabadulhat a depozicid, illetve a

z6ld nyilak menten szabadda valhatnak elmozdulasok

A szimuldci6 harom fazisbol all. Eldszor sziikséges feltolteni a rendszert, majd egy
termalizalési szakasz kovetkezik, vegil a hitési folyamat juttatja el a rendszert egy stabil
alapéllapotba.

Feltoltés (Fill System): A cél egy elére meghatarozott siirtiség (p) elérése egy adott
homérsékleten (Tp). Ezt 0j pentamerek elhelyezeésével, illetve a méar elhelyezettek
elmozgatasaval érjik el. A folyamat soran az elhelyezés egy adott p valoszintiséggel fog
bekdvetkezni, mig az elmozgatds (1-p) valdszintiséggel. Egy Ujabb pentamer poziciojanak
meghatdrozasa véletlenszeriien torténik, minden egyes cella (amely a pentamer kozéppontjat
hatarozza meg) ugyanolyan valdszinliséggel keriilhet kivalasztasra. Abban az esetben, ha egy
mar foglalt cella kertl Gjra kivalasztasra, a lépést visszautasitjuk (rejection). Hasonlé a
helyzet az elmozgatasnal is. Szintén egyenletes valdszinliséggel torténik a kivalasztas, és
abban az esetben, ha a valasztott elmozdulas nem megvalosithatd, ugyancsak visszautasitjuk a
Iépest.

Termalizalas (Thermalization): A kezdeti hémérsékleten tartva a rendszert,
véletlenszerli elmozgatdsokat végziink. Erre a koztes lépésre azért van sziikség, hogy a
rendszer energidjanak kiegyensulyozasat biztositsuk miel6tt megkezdddne a hiitési folyamat.

Hiités (CoolDown): A rendszer hdmérsékletének hiitésével egyidében, a termalizalasi
fazishoz hasonloan, szintén véletlenszerii elmozgatdsokat végziink. A homérséklet hiitése

linedris, egy hiitési arany (r) hatarozza meg a lehiilés gyorsasagat (T =T, —r-time). Ez a
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legidéigenyesebb fazis mind kozil. A cél a rendszer energidjanak tanulmanyozasa a

homérséklet fliggvényeben.

Phases

0.9 T T T T

Fill System Phase
Thermalization Phase -

System energy / Number of crosses

Cool Down Phase
1

0.2 0.4 0.6 0.8 1

Time / Total Time
5. abra: A szimulaci6 fazisai
A rendszer energidja id6 fiiggvényében. A piros a rendszer feltdltése, a zold a termalizalasi

szakasz, a kék a hiitési szakasz kozben torténé energiavaltozas.

6 AZALKALMAZAS

Roviden Osszefoglalva a szimulacid paraméterei a kovetkezék: N — rendszerméret, To —
kezdeti hdmérséklet, p — az elérni kivant slirliség (a stirliség értékei 0 és 0.2 kdzott mozoghat,
mivel a kovetkezOképpen szamoljuk ki: pentamerek szama / N?), p — elhelyezés
valoszinilisége, r — hlitési ardny.

Az accept-reject algoritmus hatranya a stirlis€ég novekedésével jelentkezik, mivel egyre
tobb olyan lépés generalodik, melyet el kell utasitani. Ez nagyban megndéveli a program futasi
idejét. Az optimalizalas érdekében egy rejection-free algoritmust implementaltunk. Az
accept-reject algoritmus egyetlen eldénye, hogy egy uj elhelyezés illetve elmozdulés
meghatarozasa konstans id6 alatt tortnénik. Hogy elkeriiljiik az elutasitasokkal jard folosleges
miiveleteket, de mégis megtartsuk az accept-reject algoritmus elényét, sziikség volt egy olyan
adatszerkezet megtervezésére, mely lehetOséget biztosit a lehetseges szabad helyek /
elmozdulasok tarolasara, ugyanakkor konstans idén bel6l egy uj meghatarozasara. Ha csak a
rendelkezésre allo szabad helyekbdl illetve elmozgatasokbol valasztjuk ki az 1jat,
egyértelmiien egyetlen Iépést sem kell elutasitanunk. Figyelembe kell venniink azt, hogy egy
pentamerre nézve a maximalis atfedések szama 4. Tovabba azt is, hogy az atfedésekkel jaro
energia fliggvényében, az adott esemény kiilonb6zo valdszintiséggel kovetkezhet be. Az

adatszerkezet, mely eleget tesz a fenti elvarasoknak, a kdvetkezéképpen épiil fel.
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MATRIX LIST_LENGTH LisT
j index »
1] 1 2 3 4 n 1] 1 2 3 4 n?
O (0. 0)((0. 1)|(1. 0 0| n?-13 (0. 0) (0. 1) ...
1 (0. -nj@. -nlee. -1 1| 4 1)(0. 2|2 0| (2. 4)|(4. 2
list_id list_id i
r'l 2| (1. 1) j. 1|, 1o, -1 1. 2 +
A
3 (0. -1)}(e. -1)je. -1) 4 0 4
4 1.3
(13 p max_ovarlap —J
- mutual link d
list_index matrix_index
n structure: structure:
(list_id, index) (i. §)

6. abra: Szabad helyeket tarol¢ adatszerkezet
A list_index strukturakbdl allé Matrix és a matrix_index struktirakbdl all6 List kozotti

kolcsonos egymasra hivatkozas. A List_length a listak aktualis hosszait tarolja.

Hérom {6 kompenens alkotja.

Matrix: Ez egy N x N - es matrix, mely list_index tipusu struktarakbol all. A struktara
két adattagbdl tevodik ossze (list_id és index), mely pontosan meghataroz egy listat, azon
belll pedig egy konkrét elemet. A negativ index (-1) azt jelzi, hogy az elem nem talalhat6
meg egyetlen listdban sem. Esetiinkben n a rendszer méretét adja meg. A matrixra azért van
sziikség, hogy egyszerien meg tudjuk hatdrozni az elhelyezésnél/elmozgatasnal targyalt
szomszédos cellékat.

List_length: Egy 5 elembdl allo lista, mely a listak aktualis hosszat tarolja.

List: Ot listat foglal magaban, melyek matrix_index tipusti elemekbdl allank. Ez a
struktura szintén két adattagot tartalmaz (i es j), melyek a matrix egy cellajara hivatkoznak.
Ahogy a piros nyil is jelzi, létrejon a matrix és a list kozott egy kdlcsondsen egymasra valo
hivatkozas. A listak maximalis hossza N%. Mindegyik lista olyan matrix_index-eket tartalmaz,
melyekre ha el szeretnénk helyezni egy pentamert pontosan a list_id értékével megegyez6
energiara van sziikségiink.

Egy elem hozzaadasa illetve torlése esetén meg kell 6rizni az értékek helyességét. Egy
Uj elem kivalasztasa a kovetkezOképpen torténik. Generalunk egy véletlenszamot 0 és
i‘:list_lengthi -e’TL kdzott, mely meghataroz egy list_id-t, majd egy masikat 0 es
i=0
list_lengthiist ja k6zOtt mely meghataroz egy index-et. Ez a paros egyértelmiien beazonositja a
kivalasztott elemet és ez a miiveletsor konstans id6 alatt elvégezhetd.

A mozgatasokat tarold adatszerkezet hasonld felépitésii. A matrix illetve a lista kiboviil

egy iranyt (direction) meghataroz6 adataggal.
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Maga az alkalmazas C++ programozasi nyelvben van implementalva és 6 jol
elkiilonithet6 részbol all (last 7-es abra):

Random: Egy véletlenszam-generator osztaly, melynek nagyobb a periédusa, mint a
C++ beépitett véletlenszdm-generatoraénak és gyorsabb is anndl.[5]

FreeSpaceList és FreeMoveList: A szabad helyeket, illetve mozgasokat tarol6
adatszerkezetek. Felépitésiikben nagyon hasonloak, mindkeét osztaly ugyanazokata
fuggveényeket implementalja. Ezen fuggvenyek segitségével beszirhatunk, torolhetink vagy
akar lekérhetiink egy Ujabb elemet. A miiveletek bonyolultsaga O(1) (konstans futasi idejii
flggveények).

CommonTools: A két adatszerkezet altal kozésen hasznalt funkcionalitasokat biztositja,
ilyen példaul egy esemény valdszinliségének kiszamitasa.

LatticeModel: Magét a szimul&cio terét biztositd osztaly. Tartalmazza a pentamerek
manipulalasahoz sziikséges metddusokat (elhelyezes, elmozgatas) és a szimulacidé magjat

Main: A {6 fliggvényt tartalmazo osztaly. Gondoskodik a bemeneti adatok helyességérol

és a szimulaciot végzo fliggvények meghivasardl az adott paraméterekkel.

CommonTools

Fr———————————————- = <——————————————-- -
+ MAY OVERLAP - char=4

| |
1 + probabilitiint energy, double temperature) - double |
| |

|

FreeSpacelList LatticeModel FreeMovesList
[ 2 .;;ru.r:m matrix_index | | list_index : .:grm}m : .:grm}m matrix_index list_index
- matrix: list_index™ |+ 1:short + list_id . char - nr_of_srosses ; int - matrix: list_index™ [* I ghort + struct!
- list: matri_index |+ short *+ index : int - rand_seed : int - list: matr_index— |1 shart list_id: ehar
- list_length : int* - systemn_eneray : int - list_length ; int® + direction : char index :int
+ FreeSpaceList(zhort n) - temperature : double } direction[4]
+initialize() : void < - target_density double —=l + FreeMavesListishort i)

+add(shorti, short j, char list_id) : void - depo_prob - double + initializag) : void
- conling_rate : double

+ remove(short i, shor j) : void
- random : Randam

+fransfer(shorti, shart j, int new:_list_id : void
+ getMext{double ternp, Randoms randarn,

1
|
: +add(shorti, shortj, char d, char list_id) : void
|

shorté i, shart& j, chark delta_snergy) : boal : - center_mattix: bool™
|
|
L

r
I
: +remave(shart i, shartj, char dj void
1 +fransfer(shorti, shartj, char d, char new_list_id) : void
i ) 1 + gethext(double temp, Randomé& random,
+ numSurnidouble temperature) © int - energy_ratric: unsigned char™ 1
- probSumidouble temperature)  double 1
+ ~FreeSpaceList() 1

short& i, shorté j, charg direction) : bool
+num3urmidouble temperaturs) : int
- probSumi{double ternperature) : double
+ ~FreemovesList)

- freeSpacelist: FreeSpacelist*
— |- freeMovesList : FreeMovesList® F—

+ LatticeModel{short system_size)
+ initialize{double temperature, int rand_seed) : void
+ fillZysternidouble target_density, double depo_prob) : vaid

Fe—————= +thermalizationgy cvoid | 1
W | + coolDown(double cooling_rate) : void | |
| +getDensityg) : double e A .
Random < Main
+ ~Latticemaodel()
- u: ullong
- v - ullang - systemPartEnerayint i, int ) © int + mainint arge,char* argy[)
- w o ullong - energyFarCrossDepositiondnti, int]) : int
+ Randomg - energyForcrossDepositionExended(int i, int]) : int
+ setSeediUllony seed) - vaid - energyFarcrossMovedinti, int], int direction) : int
+ nextDouble( : double - energyForCrossMoveExtendediint i, int j, int direction) : int
- intE4() : ullong

- depositCrossdint i, intj) : void
- moveCross(inti, intj, int direction, bool mave_only) : void

- modint number) © int

7. abra: CrossesModel - Osztalydiagram
A programban szerepld osztalyok: a négyzetracsot, a mozgatasokat és szabad helyeket

tartalmazd osztaly, illetve a tobbi rész kapcsolata és felépitése
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7 EREDMENYEK

A hémérsékletet ha nullara allitjuk, visszakapjuk az eredeti hard modellt. Ebben az esetben
nem érhetd el tetszéleges siirliség. p = 1 esetén egy adott siiriségnél a rendszer eléri a
'jammed' allapotot. Ez a hatar p = 0.139-nél talalhatd. A p paraméter csokkentésével egyre
nagyobb strliséget ér el a rendszer, p = 0.1 esetén méar p = 0.172. Ezek az eredmények
megegyeznek az eddig k6zolt eredményekkel.

A homérséklet novelésével tetszdleges surtiséget elérhetiink (a részecskék egymadsra
csUszasa miatt). Itt fontos szerepet kap a hiitési folyamat, azt vizsgaljuk, hogy a kiilonb6z6
hiitési aranyok fliggvényében milyen hémérsékleten, illetve milyen energiaszinteken fagy be
a rendszer (‘jammed'). Jelenleg a legoptimalisabb rendszerméret N = 1000, mivel ez mar elég
jo statisztikakat biztosit, de még nem tul hosszi a futdsi id6. A 8-as abran kiillonbozd r

értékekre lathato a hiitési folyamat eredménye. A 9-es abran pedig kiilonb6z6 p értékekre.

Cool Down phase (N = 1000, Rho=0.2, T=10,p=025)
09 T T T T

System energy / Number of crosses

@
o
!

o u
(]

@ @
®~D

\‘-4- —

0.1 1 I 1 L

Temperature
8. abra: Hutés, kiilonbo6z6 r-re.
A rendszer energiaja a hdmérséklet fliggvényében. A kiilonb6z6 szinek kiilonb6z6 hiitési

aranyt jelélnek.
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8 KOVETKEZTETES

A jol megtervezett adatszerkezeteknek és hatékony algoritmusoknak kdszonhetéen az eddig
szimulalt rendszerekhez képest tobb nagysagrend eldrelépést értlink el, ennek kdvetkeztében
sokkal jobb statisztikakat is.

Van egy mikodoképes szimulacionk/modelliink granularis anyagokra, amivel

kiilonboz6 statikus és majd a késObbiek soran dinamikus tulajdonsagokat fogunk vizsgalni.
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