Rendezetlenségbe
fagyva

Az iivegallapot sajatossagai

Makroszkopikus testek
potencialis energiaja
és az uvegallapot
kialakulasa

Egyszerl mechanikai rendszerek di-
namikaja jol kovethetd és szemlél-
tethetd a kdlcsonhatasi energia vizs-
galataval. Példaként tekintsiink két
olyan testet, amelyek egy — terhelet-

kolcsonhatasi energia

a)

o r

zetét meghatdarozzak. (Az N-atomos
molekula 6sszes szabadsagi fokai-
nak szama 3N, és ebbdl még le kell
vonni az eltolasi és forgasi szabad-
sagi fokok szamat.) A fliggetlen val-
toz6k szama mar egy biolégiai
makromolekula (pl. fehérje) esetén
is hatalmas, a minket érdeklé mak-
roszkopikus rendszerekben - folya-
dékok, szilard kristalyos, illetve
livegszer(i anyagok — az Avogadro-

0,074 nm

koélcsonhatasi energia

b)

1. dbra. Rugdval kolcsonhaté testek (a), és a hidrogénmolekula potenciélis energiaja (b).

len allapotban r, hosszisagul — rug6-
val vannak 6sszekotve (7.a dbra). A
kolcsdnhatasi energia csak a két test
tavolsagatdl (r) figg, és az egyensu-
lyi helyzetben, azaz ha r = r,, mini-
malis. A minimumtdl valé barmely
iranyQ eltérés a testekre hat6 vissza-
térité er6ben nyilvanul meg: a rend-
szer igyekszik visszaallitani az egyen-
stlyt. A kolcsonhatasi (vagy aho-
gyan gyakrabban nevezik: potencia-
lis) energia minimalis a molekulak
egyensulyi konfiguréaciéjaban is. (Az
1.b dbran a hidrogénmolekula jel-
legzetes energiafliggvénye lathato;
a H,-molekula olyan ,silyzénak” te-
kinthets, amelyben a H-atomok ta-
volsdga a minimumnak megfelel6
0,074 nm.)

Bonyolultabb molekuldk poten-
cialis energiaja mar nem csak 1, ha-
nem 3N-6 olyan paramétertdl
fligg, amelyek a molekula térszerke-
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szam nagysagrendjébe esik, azaz
praktikusan végtelen. A makroszko-
pikus rendszerek dinamikajat ezért
csak egy olyan sematikus potencia-
lisenergia-diagrammon tudjuk be-
mutatni, amelyik a lényeges jelen-
ségeket tartalmazza,
és mintegy az igazi
(sokdimenziés) felilet

mindentudas az iskolaban

¢ A folyadékban az energiafelu-
let egyenetlenné valik, nyeregpon-
tok (olyan konfiguraciék, amelyek
bizonyos iranyokban minimumok,
masokban maximumok) jelennek
meg.

e Viszonylag lassi hiités esetén,
a fagyasi hémérsékleten az anyag
kristalyossa valik; ez az abszolGt mi-
nimumnak felel meg.

e Ez a teljesen stabil allapot
azonban gyorsabb hitéssel elkertl-
hetd, és ezutan a potencidlisener-
gia-,tajkép” vad és egzotikus vidé-
keire tévediink, a nyeregpontok so-
kasodnak, és itt-ott metastabil (azaz
nem abszollt) minimumok jelennek
meg.

A hémérséklet tovabbi csokkenté-
se soran a tulh(tott folyadék egyre
viszkézusabba valik, belsé strlédasa
(viszkozitasa) dramai moédon, sok-
sok nagysagrenddel megné. Az
anyag ekkor mar gyakorlatilag szi-
lard livegnek tekinthet8. Az idealis
Uvegaéllapotban az atomok, illetve
molekulak nem bolyongjak be a
rendelkezésiikre all6 térfogatot —
mint ahogyan az a gazokban és fo-
lyadékokban torténik —, hanem kép-

2. dbra. Makroszkopikus rendszer komplex energiafeliiletének egy tipi-
kus metszete. Részletes magyarazata a szovegben talalhaté.

koordinata egy tipikus metszet mentén

egy jellemzé metsze- =
tének tekintheté. Ha
a 2. dbrdn jobbrdl
balra haladunk, vé-
gigkovethetjik egy
anyag viselkedését a
hémérséklet csdkken-
tése soran:
¢ Magas
sékleten a gaz-hal-
mazallapotot  majd-
nem zérus, sima lefo-
lydsi potenciélisener-
gia-gorbe jellemzi.

gaz

liveg

hémér-

potencialis energia
talhdtott folyadék  folyadék

kristaly

metastabil allapot:
tveg (7)
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zeletbeli egyensulyi pontok kordili
termikus rezgéseket végeznek. Ezek
az egyensulyi pontok azonban ren-
dezetlen konfiguraciot alkotnak, ép-
pen ellentétben azzal a magasabb
rendl szimmetriaval, amely a krista-
lyos szilard anyagokat jellemzi.

A talhatott folyadékban zajl6 fizi-
kai folyamatok lelassulédsa egyszer(i
dinamikai modell segitségével ko-
vetheté végig: a makroszkopikus
rendszer id6beli fejlédését a sokdi-
menziés potencialisenergia-feliileten
— mint egy holdbéli tajon - val6 bo-
lyongasnak tekintjik. A 2. dbra kina-
gyitott részletén a két alapvetd di-
namikai folyamat lathato:

1. lgen gyors relaxaciés folya-
mattal a rendszer minimalizalni

igyekszik az energiajat (jobb oldali
rész).

A hémérséklet csokkentése azt
eredményezheti, hogy egy metasta-
bil csapdaba kerilt rendszer |, kisza-
badulasahoz” sziikséges id6 tobb
nagysagrenddel meghaladja a kisér-
let tipikus idejét. A talhitott folya-
dékot ilyenkor mar Uvegnek, ha
nem is idealis Gvegnek, hivjuk.

Miért ilyen bonyolult
az energiafeliilet?

Egy makroszkopikus rendszer, ami-
kor spontan médon igyekszik a po-
tencialisenergia-fliggvény minimali-
zalasaval a termodinamikai allapotat
stabilizalni, valéjaban egy optimali-
zacids problémat prébal megoldani.
Az optimalizaciéelméletben a ha-
sonléan komplex és egyenetlen
energiafellilet (amit ekkor koltség-

fuggvénynek hivnak)

minimalizalasa jelenti
az igazan nehéz fel-
adatot. Mi az oka en-
nek a komplexitas-
nak? Nyilvanvalg,
hogy a fliggetlen val-

tozok, illetve paramé-

terek nagy szama
o szlkséges ehhez. (Egy
fehérjemolekula mar
o €lég nagy rendszer
ahhoz, hogy komplex
o energiafeliilete le-

gyen.) A lényegesebb

o o o azonban az Ggyneve-

3. dbra. Frusztracié spinlivegekben. Az itt nyilakkal abrazolt magneses
momentumoknak két lehetséges beallasuk van. A frusztraciét a spinek
rendezetlen elhelyezkedése és kolcsonhatasi energiajuk oszcillalé csatola-
si allandéja (J, lasd a mellékabran) okozza.

zett frusztracié jelen-
sége: a minimalizacié
soran a  rendszer

2. Lokalis minimumban (metasta-
bil allapot), a rendszer termikus rez-
géseket végez: a T hdémérsékletd
kornyezettdl véletlenszerlen vesz fol
kT nagysagrendl energiat (k a
Boltzmann-allandé). Ha kT jéval ki-
sebb, mint a tobbi lokalis minimum-
tél elvalaszté potencilisenergia-gat,
akkor nagyon hosszi id6 kell ahhoz,
hogy egy elegend&en nagy energia-
ingadozas segitségével a rendszer
végul is kiszabaduljon a metastabil
csapdabdl (bal oldali rész).

(vagy az optimalizaci-

6t végz4 algoritmus)

nem talal tokéletes megoldast, bizo-

nyos jonak tiné Iépések mas szem-
pontbél energiakéltséggel jarnak.'

Ilusztraljuk a frusztracié jelensé-

gét a legegyszerlibb Uvegszerd vi-

selkedést mutaté rendszerrel, a

' Az olyan komplex rendszer, mint példaul egy
orszag makrogazdasaga nyilvanvaléan fruszt-
ralt: nehéz olyan beavatkozast elképzelni,
amely vitan feliil hasznos lenne. A Iélektan is is-
meri a frusztraciot, azaz azt a csalédast, amit
akkor érziink, amikor minden jobbité szandék
ellenére sem talalunk igazan j6 megoldast.

spinliveggel. A spiniivegek olyan, al-
taldban kristalyos anyagok, amelyek
tobbnyire nem-magneses atomok-
bdl (illetve ionokbdl) éplilnek fel (pl.
Cu), enyhén szennyezve magnese-
sekkel (pl. Mn). Ez utébbiak rende-
zetlen eloszlasa, és a koztiik fellépd
magneses kolcsonhatas  csatolasi
allanddja (J) el6jelének periodikus
véltakozédsa okozza az Uvegszeri
jelenségeket. (A ,spiniiveg” elne-
vezés alapja tehat kizarélag az ana-
I6gia, a ,spin” itt a magneses mo-
mentum szinoniméjaként tekinthe-
t6.) Pozitiv / ferromagneses csatolast
jelent, a spinek ilyenkor igyekeznek
egy irdnyban allni (ez jelent kisebb
energiat), a negativ, antiferromag-
neses, esetben pedig egymassal
ellentétes iranyban. A 3. dbra egy
jellegzetes  spiniiveg-konfiguréaciét
mutat: a nem-magneses atomok
(kis, vilagos korok) matrixaba a
magneses atomok (nagyobb, soté-
tebb korok felfelé vagy lefelé muta-
té nyillal, azaz spinnel) rendezetle-
nil eloszolva épilnek be. A kiilon
kiemelt harom spin olyan Ugyneve-
zett frusztralt haromszoget alkot,
amelyben nem lehet mindharom
kolcsonhatasi energia egyszerre mi-
nimalis. (Az r; tavolsagra levé mag-
neses momentumok ellentétesek,
holott — ahogy azt a mellékabra mu-
tatja — csatolasuk ferromagneses.)
Az ilyen lokalis frusztraciok behal6z-
zak az egész rendszert, és ennek
eredményeképpen rengeteg olyan
metastabil allapot létezik, amelyek
energidja kozel egyforma. Ezek a
metastabil allapotok azonban olyan
spinkonfiguraciéknak felelnek meg,
amelyek egymastol teljesen kiilon-
boéznek, ezért csak nagyon hosszi
id6 alatt lehet eljutni az egyik alla-
potbél a maésikba. Igy a kisérletek
ezeket az allapotokat ,kvazi” egyen-
stlyként érzékelhetik. A spiniivege-
ket éppugy jellemzi az id6beli folya-
matok dramai lelassulasa a hémér-
séklet csokkentésekor, mint az ,iga-
zi” Uvegeket.
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