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A kutatások előzménye

Ki tudja tehát kiszámitani egy molekula utját? Mit tudjuk mi, hogy világok
keletkezése nem függ-e homokszemek hullásától?
(Victor Hugo, A nyomorultak)

Valóban hozzájárul az egyes homokszemcsék mozgása a körülöttünk levő világ viselke-
déséhez? A makroszkopikus világ tényleg különösen érzékeny az egyes mikroszkopikus
alkotóelemek precíz viselkedésére? Victor Hugo gondolatai nemcsak engem ihlettek meg
a szemcsés anyagokról való gondolkodásban, hanem mások számára [Bak96, Jaeger96] is
inspirációt jelentettek már a témában.

Az általunk is vizsgált szemcsék súrlódó kontaktusok által kölcsönható szilárd testek-
nek tekinthetők. Az egyes szemcsék lokális kölcsönhatása egyszerűen megérthető, ám a
szemcsék sokaságából álló rendszer már komplex viselkedést mutat. A szemcsés anyagok
vizsgálata során sokféle jelenséget megfigyelhetünk. Ilyen például a folyás során vagy
rázás hatására megjelenő konvekció, a méret szerinti szegregáció, és a mintázatképződés
is.

Egyes források szerint [deGennes99] az emberiség által legnagyobb mennyiségben meg-
mozgatott anyag a víz, és ezt másodikként a szemcsés anyagok követik. Becslések sze-
rint [Nedderman05] a vegyipari termékek közel fele, és az alapanyagok legalább háromne-
gyede szemcsés jellegű, az anyagok tömegét figyelembe véve. Mindez egyértelművé válik,
ha belegondolunk, hogy naponta mennyi gabona, cukor, érc, építési alapanyag, homok
mozgatására, feldolgozására van szükség.

Többek között a szemcsés anyagok mutatta sokrétű jelenségeknek köszönhetően máig
nincs egy egységes, elfogadott elmélet, mely leírná viselkedésük alapjait. Más anyagokkal
ellentétben, legyenek azok akár szilárd, gáz vagy folyadék halmazállapotú rendszerek, a
szemcsés anyagok esetén csak egy ilyen átfogó elmélet töredékei állnak rendelkezésünkre.
Emiatt a szemcsés anyagok viselkedése még mindig aktív kutatások tárgyát képezi. A
szemcsés rendszerek viselkedésének megértése kis méretskálán óriási előrelépést jelent a
nagy méretskálájú alkalmazások számára. Az elmúlt évszázadokban olyan neves tudósok
fektették le a téma alapjait, mint Coulomb, Faraday, Hagen, Hertz, Huygens, Reynolds,
de Gennes, Edwards, és még sokan mások.

A szemcsés anyagok legismertebb példája a homok, mely nagyrészt szilícium-dioxid
szemcsékből áll. A szemcsék körülbelül 100 mikron átmérőjűek, alakjuk az ütközéseknek
köszönhetően folyamatosan változik. Éppen emiatt nem meglepő, hogy a kezdeti vizsgá-
latok, kísérletek sivatagokban, például a Szaharában történtek. Bagnold egyike volt azon
úttörő tudósoknak, akik a homok viselkedését vizsgálták. Bagnold eredményeit a Phy-
sics of Blown Sand and Sand Dunes [Bagnold54] című könyvben foglalta össze, mely első
kiadása 1941-ben készült el és azóta is fontos referenciát jelent a témát vizsgálók számára.

A szemcsés anyagok definícióját [Jaeger92] alapján a következőképpen fogalmazhat-
juk meg: A szemcsés anyagok sokrészecske-rendszerek, “diszkrét, makroszkopikus szem-
csék nagy sokaságából álló rendszerek”, melyekben a szemcsék között rövid hatótávolságú,
disszipatív kölcsönhatás lép fel. A szemcsés anyagok mozgásának fenntartásához folya-
matos külső energiaközlésre van szükség, mely ellensúlyozni tudja a szemcsék közötti
kölcsönhatás által okozott energiaveszteséget.
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Célkitűzések

A disszertációban bemutatott munkám célja elsőként a gömb alakú szemcsék geomet-
riailag frusztrált rendeződésének vizsgálata egy olyan tárolóban, ami a két és három di-
menzió közötti átmenetként értelmezhető, így a továbbiakban 2+ε-dimenziós rendszernek
hívom. Célunk az volt, hogy a rendszer rázás hatására történő viselkedését vizsgáljuk
diszkrét elem módszer (DEM) szimulációkkal és kísérletekkel. Hasonló vizsgálatok tör-
téntek korábban kolloid és szemcsés rendszerekben egyaránt [Han08,Harth15]. Elsődleges
célunk az volt, hogy eldöntsük, hogy a rendszer a kétdimenziós vagy a háromdimenziós
esethez hasonlóan viselkedik-e. A kétdimenziós rendszer mind lokálisan mind globálisan
optimális, három dimenzióban viszont a helyzet bonyolultabb. Ennek következményeképp
a kétdimenziós alapállapot elérhető egyszerű dinamikai folyamatok, például rázás hatá-
sára. Három dimenzióban ez nem valósul meg, hiszen a lokálisan optimális tetraéderes
szerkezet alkalmazásával nem lehet lefedni a teret. Ennek vizsgálatára kísérleteket, DEM
és Monte Carlo szimulációkat végeztünk.

Ez a rendszer megfelelőnek bizonyult arra, hogy Edwards elméletének alkalmazható-
ságát vizsgáljuk [Edwards89,Mehta89,Mehta90,Edwards94,Edwards98,Edwards02,Blu-
menfeld06,Baule18] szemcsés anyagok esetén. Annak ellenére, hogy a szemcsés anyagok
nemegyensúlyi, atermális rendszerek, Edwards elméletében javaslatot tett az egyensúlyi
statisztikus fizika összefüggéseinek alkalmazására egyenlő valószínűségű szemcsés rend-
szerbeli állapotok sokaságaként. Célunk ennek az elméletnek a 2+ε-dimenziós rendsze-
rünkre vonatkozó vizsgálata volt. Mivel a rendszerben megvalósuló konfigurációk száma
véges, lehetséges a rendszer állapotösszegének és egyéb kapcsolódó mennyiségeknek az
analitikus számolása. Ez a rendszer lehetővé teszi annak vizsgálatát is, hogy mi történik
különböző részrendszerek csatolása esetén. Egy részrendszerek csatolásával létrehozott
cella segítségével megvizsgáltuk a termodinamika nulladik főtételének esetét is a 2+ε-
dimenziós rendszerre.

Ezt követően, a disszertáció második felében szemcsés anyagok viselkedését vizsgál-
tuk egy hengeres tárolóban, az ún. silóban. Elsőként a silóból való kifolyást megszakító
bedugult állapotokat vizsgáltuk. Azokban az esetekben, amikor a siló alján található
nyílás csak néhányszorosa a silóban tárolt szemcsék méretének, a kifolyás során olyan
stabil struktúrák alakulhatnak ki a nyílás fölött, melyek akadályozzák a további kiáram-
lást [Garcimartín10, Tang11, Hidalgo13, Tang16]. Célunk az volt, hogy megértsük a ki-
alakult bedugult struktúrák szerkezetét DEM szimulációk segítségével, illetve a szimulá-
ciókat alátámasztó kísérleti eredményekkel. A legfontosabb kérdés annak eldöntése volt,
hogy a háromdimenziós silóban kialakuló stabil struktúrák háromdimenziós kupolasze-
rű szerkezetet jelentenek-e vagy inkább kétdimenziós ívekből álló komplex struktúraként
értelmezhetők.

A bedugult rendszerek tárgyalását követően a silóból való folyamatos kifolyást, ki-
áramlást vizsgáltuk. Számos korábbi kísérleti és numerikus vizsgálat kimutatta, hogy
kemény, súrlódó részecskék esetén a folyási ráta konstans, és független a siló töltési ma-
gasságától [Nedderman82,Mankoc07,Pacheco-Martinez08,Ahn08,Balevičius11,Oldal12].
Más vizsgálatok [Balevičius07] viszont időfüggő folyási rátát állapítottak meg a súrlódá-
si együttható alacsonyabb értéke esetén, illetve egy kontinuum modell alapján történő
számítások [Staron12] azt mutatták, hogy a szemcsés anyag súrlódási együtthatójának
változtatásával átmenet figyelhető meg a szemcsés viselkedés (konstans folyási ráta) és a
folyadékszerű viselkedés (csökkenő folyási ráta) között. Célunk az volt, hogy megvizsgál-
juk a szemcsék tulajdonságainak hatását a kifolyás közben tapasztalható viselkedésükre.
DEM szimulációinkban és az ezeket kiegészítő kísérletekben a szemcsék közötti súrlódási
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együtthatót és a szemcsék keménységét változtattuk annak érdekében, hogy megértsük
ezek kiáramlásra gyakorolt hatását.

Új tudományos eredmények (Tézispontok)
1. Monodiszperz gömbök vizsgálata egy 2+ε-dimenziós rendszerben DEM

és Monte Carlo szimulációkkal.
Diszkrét elem módszer (DEM) szimulációk és kísérletek segítségével megmutattam,
hogy a 2+ε-dimenziós, monodiszperz gömbökből álló keskeny rendszer rázás hatá-
sára megközelíti az alapállapotot, mely olyan háromszögrács, melyben a szemcsék
csíkokba és cikcakkos struktúrába rendeződve a cella első és hátsó falához érnek
hozzá felváltva. Ezt az alapállapotot azonban a rázás hatására fejlődő rendszer nem
éri el a kialakuló tökéletesen rendezett, de egymással inkompatibilis domének miatt.
Megmutattam, hogy a rendszert a két szemcsényi sugarú konfigurációk területvál-
tozása és az antiferromágneses függőleges rendeződés hajtja. Ezen eredményeket
az elvégzett Monte Carlo szimulációk is alátámasztják. DEM szimulációk segítsé-
gével megmutattam, hogy a háromszögrácsban fellelhető hibáknak nagy jelentősége
van a rendszer dinamikája szempontjából, mert elősegítik az optimális konfiguráció
kialakulását. Monte Carlo szimulációim segítségével megmutattam, hogy a rend-
szer azért nem éri el rázás hatására az alapállapotot, mert ehhez szükség lenne
kis valószínűségű, az optimalizálás szempontjából előnytelen átalakulásokra. Ezen
eredményeket a [P1] publikáció foglalja össze.

2. Edwards elméletének vizsgálata a 2+ε-dimenziós, monodiszperz gömbök-
ből álló rendszer esetén az állapotösszeg számításával, DEM szimulációk
és kísérleti eredmények összehasonlításával.
Témavezetőm, Török János segítségével megmutattam, hogy a 2+ε-dimenziós rend-
szer leírható az Edwards sokaság segítségével, a rendszer állapotösszege analitikusan
felírható és a rendszert jellemző mennyiségek analitikusan számolhatók. Megmu-
tattam, hogy az Edwards sokaság alapján történő számítások jó egyezést adnak a
szimulációkban mért eredményekkel. Megmutattam, hogy a két különböző alrend-
szer csatolásával létrehozott csatolt rendszer csak akkor írható le Edwards elmélete
alapján, ha a feszültségek egyensúlyát mikroállapotok szintjén figyelembe vesszük,
és a teljes rendszer állapotösszegét figyelembe véve végezzük el a számításokat. Az
így elvégzett számítások és az ezeket alátámasztó DEM szimulációk segítségével
megmutattam, hogy az Edwards elmélet nem alkalmas csatolt rendszerek leírásá-
ra akkor, amikor térfogatcsere történik nemcsak a részrendszerek között, hanem a
részrendszerek és a környezet között egyaránt. Ezen eredményeket a [P2] publikáció
foglalja össze.

3. Silóból kiáramló szemcsés anyagok bedugulásának és folyamatos kiáram-
lásának vizsgálata DEM szimulációkkal és ezeket alátámasztó kísérletek-
kel.

(a) DEM szimulációk segítségével megvizsgáltam a szemcsés anyagok silóból való
kiáramlása közben keletkező bedugult konfigurációkat gömb alakú és elnyúj-
tott alakú szemcsék esetén egyaránt és a szimulációk alapján megmutattam,
hogy a kísérletekkel összhangban, a nyílás fölött kialakuló bedugult struktúra
alakja átlagosan elnyújtott félgömb alakú, viszont az egyes eseteket vizsgálva
ritkább részeket, a nyílástól távolabbi üres részeket fedezhetünk fel. Kifej-
lesztettem egy olyan háromszögelési módszert, mely lehetővé teszi a bedugult
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struktúra nyílás fölötti felületének pontos meghatározását. DEM szimulációk
segítségével megmutattam, hogy elnyújtott alakú részecskék esetén előfordul,
hogy a nyílás körül vízszintesen rendeződő részecskék falat alkotnak és ezt a
szerkezetet zárja le a gömbök esetén megfigyelhető félgömb alakú szerkezet.
Megmutattam, hogy a bedugult struktúra egy elsődleges, kétdimenziós ívből
áll, melyet másodlagos ívek támasztanak meg. A szemcsék közötti erők alkotta
hálózat egy hagymahéj-jellegű réteges szerkezetet mutat, melyben kupolasze-
rű struktúrák láthatók fél-ellipszoid alakú, koncentrikusan egymás köré épülő
rétegekben. A siló nyílásától távolabb eső kupolák nagyobb erőket hordoznak
és azokat a nyílástól távol a siló oldalsó vagy alsó falára terhelik a Janssen
effektushoz hasonlóan. Ezen eredményeket a [P3] publikáció foglalja össze.

(b) DEM szimulációk segítségével megvizsgáltam a szemcsék keménységének és
súrlódásának a silóból való kifolyásra gyakorolt hatását. A kísérleti eredmé-
nyekkel összhangban megmutattam, hogy a szemcsék közötti súrlódás változ-
tatása nagyobb hatással bír a puha szemcsék esetén, mint kemény szemcsék
esetén. Megmutattam, hogy puha szemcsék esetén nagy súrlódás konstans fo-
lyási rátát eredményez (szemcsés viselkedés), míg kisebb súrlódási együtthatók
esetén a folyási ráta fokozatosan csökkenő viselkedést mutat. Megmutattam
továbbá, hogy a kemény szemcsék viselkedése ettől eltérő, a folyási ráta minden
esetben konstans, a súrlódásmentes szemcsék speciális esetét leszámítva. Ezen
eredményeket a [P4] publikáció foglalja össze.
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