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mésikkal azonos valészintiség-eloszlasbél valogatott, tehat azonos atlagos erésségt,
a tavolsaggal nem gyengiilé kotések kapcsolnak ssze.

A rendszer p és o indexii, azonos Ji; kdtésekkel megvalésitott, de kiilonbozd
spinkonfiguraciéju replikdinak hasonléségat a

4o =5 3T (13)

Edwards-Anderson rendparaméter-métrix irja le, ahol (...) egy adott replika spin-
iiveg-allapotdban vett termikus 4tlagot, (...) pedig a végsé eredménynek a lehetsé-
ges “befagyasztott” kotéseloszlasokra vett atlagat jelenti. A matrix diagonalis ele-
me az egyetlen spiniiveg-allapotba dermedt rendszer idébeli allandésagat kifejezd
szilikebb értelemben vett Edwards-Anderson rendparaméter:

q=(5:)?, (1.4)

amit — visszatérve a fentebb emlitett id8beli képhez — igy is frhatunk:

g = lim (Si(0)Si(?))- (1.5)

A ¢ Edwards-Anderson rendparaméter szemléletesen mutatja az ergodicitds-
sértés tényét. Ha a rendszer szabadon bejarhatja az egész édllapotteret, akkor a
spinbeéllds hosszi idSre vett 4tlaga eltiinik, és két tavoli idépontban vett spinbe-
allas kozott nines korrelacié. Az allapottér egy korlatozott részébe valé befogddas
teremti meg az el nem t{ind atlagértéket és a hossziidejl korreldciét. Ezért az Ed-
wards-Anderson tipust rendparamétert nem-ergodicitdsi paraméternek is nevezik.

A ¢ (ill. g,,) rendparaméter tokéletes befagyds (T — 0) esetén 1-hez tart, a
nemdiagonalis ¢,, matrixelemek pedig -1 és +1 koz6tti szamokhoz.

A kotéseloszlas részleteitd] fliggben a spiniiveg-dtmenet versengésbe keriilhet
mas, szokottabb tipusd fazisdtmenetekkel, amelyek sordn a spin-konfigurécié nem
a rendszer egy masik replikdjahoz, hanem egy a kotéseloszlas 4ltal kozvetlenebb
médon meghatérozott {£;} spin-vektorhoz (“mintdhoz”) vélik hasonléva. Ezt az
jelzi, hogy az

m= S &(s) (16)

“mégnesezés” egységnyi nagysagrendfivé vélik. Ennek legegyszeriibb példdja a fer-
romégneses 4talakulds egy egyirdnyba rendezett, vagyis a £ = +1 (Vi) mintahoz ha-
sonlé 4llapotba, ami akkor kdvetkezik be, ha az (1.2) eloszlasban szereplé Jo dtlagos
kotéserésség elegendden nagy pozitiv szam. Hasonléan egyszerii olyan kotéserGssé-
geket megadni, amelyek esetén egy tetszéleges {¢;} mintaba rendezédik a rendszer:
ez a

Fy=itit; (1.7)
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Mattis-modell (Mattis 1976) esete. Kevésbé trividlis példa az ideghélézatok Hop-
field-féle modellje (részletesebben lasd a 4. fejezetben), ahol {£;} a meméridnak
megtanitott mintak (emlékek) egyike, a hozza hasonlé &llapotba torténd dtmenet
pedig az emlék felidézése.

Az, hogy récsszimmetriadval nem rendelkez6 rendszerekre, nevezetesen a folya-
dék-tiveg dtalakuldsra mit lehet a fenti elméleti keretbél atvinni, egyaltaldn nem
trividlis kérdés. Az az éllapot, amibe a rendszer megdermed, semmilyen globélis
szimmetridval nem rendelkezik. Hidnyoznak az iivegatalakuldsi hémérséklet folott
is befagyva maradé véletlenszerti kélesonhatésok, amelyek spiniivegeknél a replikék
koz6tti hasonlésdgot 1étrehoztdk. Ami a képbdl megmarad, az a befagyott rendszer
idSbeli allandéséga ill. énmagéhoz valé hasonlésédga, amit spiniivegeknél az (1.4)
ill. (1.5) Edwards-Anderson rendparaméter fejez ki. A nyitott kérdés az, hogy egy
(1.4) ill. (1.5) tipust definiciéban mit frjunk a spin helyére.

A kérdés koriilbelill olyan nyitott, mint a kozonséges rendezédésen alapulé
fazisdtmeneteknél a “korrekt” rendparaméter kivalasztdsa. A fenomenolégia szint-
jén éltalaban tobb olyan mennyiséget taldlhatunk, ami a rendezetlen fézisban el-
tinik, a rendezett fézisban pedig nem (pl. a folyékony hélium normal-szuperfolyé-
kony dtmeneténél a “szuperfolyékony komponens siiriisége” és a Bose-kondenzatum
hulldmfiiggvénye). A felmeriils lehetdségek kozil csak egy dominansnak tekintett
mikroszképikus mechanizmust kivélaszté elmélet tud valasztani, amelynek allitdsai
kisérlettel ellendrizhetdk.

A folyadék-tiveg 4talakulds esetében ezt a mikroszképikus elméleti keretet a
méduscsatoldsi kép jelentette, a kivélasztott fizikai mennyiség pedig a mikroszké-
pikus siirtiség Fourier-amplitudéja, amely a spin helyére 1ép az (1.4) ill. (1.5) defi-
nicidkkal bevezetendd Edwards-Anderson rendparaméterben. Itt csak azt emlitjiik
meg, hogy kristalyos szilardtestek merevségének jellemzésére tulajdonképpen rég-
6ta hasznélatos ez a kombindcié: rontgen-diffrakcié vagy neutronszéras esetén a
Bragg-cstics intenzitdsat méré Debye-Waller faktor, Mdssbauer-effektus esetén a
Lamb-Mbssbauer faktor éppen a diffrakcié ill. a kibocsatott sugérzas hullimvek-
tordhoz tartozé siirtiség-Fourier-amplitudéra vonatkozé Edwards-Anderson rend-
paraméterek, amelyeket természetesen mar jéval Edwards és Anderson munkéja
(1975) eldtt ismertiink.

1.2 Frusztracié

A rendezédés egyszerti fajtaiban (kristdlyosodds, ferromégnesség) minden
atomnak (spinnek) jol meghatérozott helye (irdnya) van. Az ilyen rendezédést a
kdlesénhatasok kooperativitdsa segiti els. Ez azt jelenti, hogy minden ujabb atom
ill. spin beilleszkedése erdsiti a kozos rend stabilitasat. Ezt az egyszer(i kapesolatot
szemléletesen fejezi ki a hallatlan teljesitéképességli atlagtér-kozelités. Eszerint az
egyes atom (spin) szempontjabdl a vele kolcsonhaté tSbbiek hatésa egy lokalis tér-
rel helyettesithetd, amely az adott atomot (spint) a rendbe akarja illeszteni, és ez a
lokalis tér kozelitéleg arédnyos a rendezédést mérd rendparaméterrel (adott esetben
az atomstirtiség rdcsperiodikus Fourier-amplittidéjéval, ill. a mégnesezéssel).
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Az egyenrangi kooperdcié lehetésége megszlinik a “rendezetlen rendszerek”
esetében, mivel ezek nem transzlaciészimmetrikusak, igy az atomok helyei mar
geometriailag sem egyenértékiiek. Ilyenkor eléfordulhat, hogy egy atom (spin) a
tobbiektdl egymaésnak ellentmondé rendezd utasitdsokat kap: a kélesénhatésok tel-
jes kooperdci helyett versenyeznek egymassal. Ilyen versengd hatésoknak az egyes
atomok (spinek) nem tudnak teljes mértékben eleget tenni: a kélesonhatdsok egy
része kielégitetlen, frusztralt marad.

A “frusztricié” szénak ezt a jelentését P. W. Anderson publikdlatlan munkéja
nyomén G. Toulouse (1977) vezette be a fizikdba, mégpedig az (1.1) Hamilton-
fiiggvénnyel leirt Ising-modell esetére. Toulouse azt az egyszerti tényt vette észre,
hogy ha egy sszeérd ktésekbél allé zért hurkon pératlan szamd antiferromagneses
(negativ) kétés taldlhatd, akkor az ilyen, un. frusztrdlt hurok mentén legaldbb egy
spin kétoldali szomszédaitdl ellentmondd orient4lé parancsokat kap, amelyek koziil
csak az egyiknek engedelmeskedhet, a masikat kdzvetitd kétés frusztralt marad. A
frusztralt kdtés a spinkonfiguréciétd] fiiggéen a hurkon akdrhova keriilhet, de meg-
szabadulni téle nem lehet. Véletlenszerti (pl. (1.2) szerinti eloszldsti) kotéserdsségek
esetén ez térvényszertien gyakran el6fordul.

PRy -1 -y

1. dbra. Frusztriciés hélézat (az drnyékolds frusztralt plakettet, a bekarikdzas
az adott spinkonfigurdciéban frusztralt kétést, a pontozott vonal hirt jelsl)

Tekintstink Toulouse (1977) nyomén egy kétdimenziés Ising-modellt négyzet-
récson (1. dbra), J;; = £1 véletlen eléjelii kitésekkel. Az elemi négyszogek (plaket-
tek) kozil a frusztraltak peremén pératlan (1 vagy 3), a frusztralatlanok peremén
parosszami (0, 2 vagy 4) frusztralt kotés helyezkedik el. Ezért egy izoldlt fruszt-
ralt plakettbdl sziikségszerien frusztralt kotésekbél allé hur indul ki, amely csak
egy masik frusztralt plaketten érhet véget, de alakja a spinkonfiguraciétél fiiggden
sokféle lehet. A hirok, mint egyfajta erdtér “erévonalai”, és a frusztralt plakettek,
mint ennek az erétérnek a “forrdsai” az un. frusztrdcids hdlézatot alkotjak.
Erdekes médon (ez volt Anderson eredeti észrevétele) frusztricié léphet fel
rendezetlenség nélkil is, pl. antiferromagneses elsészomszéd- kétések esetén hé-
romszégracson. Sokkal fontosabb azonban az a Toulouse-tél szarmazé észrevétel,
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hogy a véletlenszerti, de erésen korrelalt (1.7) kotéseloszlassal definialt Mattis-mo-
dellben nem 1ép fel frusztracié.

A frusztraciénak az a kovetkezménye, hogy az egyszerti rendezédésnél megszo-
kott néhény, minden kotést kielégits alapéllapot helyett a rendszernek — a frusztralt
kotések sokféle lehetséges elhelyezkedése miatt — dltaldban sok kiilonbozd frusztralt
alacsony energiaju allapota lesz, amelyek valamilyen meghatarozott spindinamika
esetén (pl. ha egyszerre csak egy spin billenhet) lokélis energiaminimumokké val-
nak, és kisebb-nagyobb energiagitak vélasztjék el Sket egyméstél. Amennyiben a
frusztraciés hélézat (1. dbra) képe alkalmazhaté, az energiaminimumoknak lokali-
san minim4lis hiirhossztisdgt spinkonfiguracidk felelnek meg.

A sok, esetleg hierarchikusan szervez8dé energiaminimum képe kvalitativ ma-
gyarazatot kinél a spiniivegek és més frusztrdlt rendszerek sok megfigyelt tulajdon-
ségéra (lass relaxacids folyamatok, magneses térben torténd hiitéskor a magnesezés
befagydsa stb.). Nemkevésbé fontos azonban az, hogy két fizikdn kiviili teriileten
sikeriilt lényeges elérehaladast elérni hasonlé matematikai struktiira felismerése és
ezen keresztiil a spiniiveg-elmélet médszereinek alkalmazasa 1itjan. Ezek egyike a
kombinatorikus optimalizaci6, amelyben a lokalis energiaminimumoknak tokélet-
len, de redlis id6 alatt fellelheté optimumok felelnek meg, amelyek felkutatésara a
fizikai analégia hozta életre a “szimulélt hékezelés” hatékony 1ij médszerét (Kirk-
patrick et al. 1983). A maésik nevezetes alkalmazas az ideghalézatok modellezése,
amelyben a sok energiaminimum analdgidja a sok emlékkép egyidejli, ugyanarra a
hélézatra szétosztott téroldsat latszik megmagyardzni, ami a mesterséges intelligen-
cia kutatéséra is serkentden hat. Ezzel a témakérrel foglalkozik a jelen értekezés 4.
fejezete.

Bar kétségtelen, hogy valamiféle frusztracié a spin-modellekkel le nem irha-
t6 rendszerekben, nevezetesen az iivegekben is miikodhet, nem magatdl értetéds,
hogy ezt folytonos rendszer esetében hogy lehet megfogalmazni. Egy lehetséges
képet mutat be a 3. fejezet 3.3.1 alpontja, amelyben a frusztracié ugy jelenik meg,
mint a kétallapot hibahelyeket 1étrehozé hatés, legalabbis egy specidlis modell ke-
retein beliil. Ez lehet6vé teszi, hogy a kétallapotd hibahelyeket — amelyekkel az
értekezés 3. fejezete foglalkozik — gy tekintsiik, mint a frusztralt rendszerekben
fellépd lokalis energiaminimumok specidlis eseteit.
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2 A FOLYADEK-UVEG ATALAKULAS ELMELETE

2.1 Kisérleti elézmények

A kondenzdlt anyagok fizikéjdnak nevezetes megoldatlan probléméi kézé tar-
tozik annak megértése, hogy hogyan szildrdul meg egy tdlhiitott folyadék kristalyo-
sodés nélkiil: hogyan vélik iveggé. Az eddigiek alapjin csak annyit mondhatunk,
hogy a folyadék-iiveg 4talakulds (roviden: iivegdtalakulds) sorén nem alakul ki
hosszitévi rend: nem térténik makroszképikusan megfigyelhetd szimmetriasértés,
csak az 1.1 pontban térgyalt ergodicitéssértés: a folyadék mikroszképikus siirtisége
idé4tlagban transzliciészimmetrikus, az tivegé pedig nem.

A folyadék megszilirduldsa tulajdonképpen természetes: T = 0 hémérsékle-
ten egy vonzderdkkel Gsszetartott rendszer, ha nem szuperfolyékony, olyan allapot-
ba keriil, ami hasonlé a klasszikus mechanikai egyensiilyhoz, amely — patolégikus
esetektd] eltekintve — lokélisan stabil. Emiatt a rendszer ellenall a nyiré erdknek, te-
hat szildrd, masszéval: viszkozitasa (amit n-val jelolink) végtelen. A folyadék-iiveg
atalakulds nyilvdnval fenomenolégija tehat: n — oo, ha T — 0. A némikép-
pen énkényes 7 = 10'? Pa-s (10'® Poise) értéknél az anyag mar teljesen szilardnak
mutatkozik. Ezenkiviil, amint a csiszé hatarfeltételekre vonatkozé

p= ksl @1
4mna
Stokes-Einstein relaciébdl (D az ndifftziés egyiitthatd, a egy mereven egyiittdif-
fundélé egység (atom vagy molekula) 4tméréje) konnyen megbecsiilhetjiik, ilyen
nagy viszkozitédsértékeknél mér érakig tart, amig egy atom kezdeti helyzetébél egy
atomatmérényire eldiffunddl. Ezért mind makroszképikusan, mind mikroszképiku-
san jogos az

n(T,) = 10'?Pa-s (2.2)

Gsszefiiggéssel definidlt T, hémérsékletet az iivegatalakulds hémérsékletének nevez-
ni.* Ha egy folyadékot olyan gyorsan hiitiink le {ivegitalakuldsi hémérséklete ald,
hogy ne legyen ideje kristalyosodni, akkor amorf marad, de megmerevedett szer-
kezetdl, azaz: iiveg.

A T, iivegétalakuldsi hémérsékletet termodinamikai mérésekkel is meg lehet
hatérozni: ezen a hémérsékleten mind a fajhd, mind a hdtagulds ugrasszertien le-
csokken a folyadékra jellemzé magasabb értékrdl a kristalyos szildrdtestnek megfe-
lel6 kisebbre, jelezve a szabadsdgfokok egy részének befagydsat.

Ha alaposabban megfigyeljiik az n(T) fiiggés kisérleti gorbéit (amelyeket csak
T, £616tt lehet kimérni), a kiilonbozd {ivegképzd (tehat kristalyosodas nélkiil {iveggé

* A “g” index a “glass” 526 réviditése; az irodalomban altalanosan hasznalt T,
jelolést nem latszik célszertinek Tj-re magyaritani.
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2.1 dbra. A viszkozitds logaritmusénak fiiggése a T iivegdtalakuldsi pontra
redukélt T, /T inverz hémérséklettdl, Angell (1988) nyoman.

hiitheté) anyagok viselkedésében (2.1 dbra) két hatdreset kozétti folytonos atme-
netet figyelhetiink meg (Angell 1988).

Az egyik véglet a kvarciiveg, a-SiO; esete, amely a megfigyelt teljes tarto-
ményban 7 o exp(AH/kpT) alaki, vagyis Arrhenius-tipusi hémérsékletfiiggést
mutat, ami arra utal, hogy a viszkézus folyés sebességét lényegében fiiggetlen mik-
roszképikus szabadsdgfokoknak AH atlagos nagységi potencidlgitakon keresztiil
valé termikusan aktivalt dtugrasai kontrolldljak. Ehhez a hataresethez, amit An-
gell (1988) erds tivegnek nevez, olyan anyagok allnak kézel, amelyek szerkezetét a.
nemkristdlyos allapotban is szigordan koordindlt kovalens kétések térhaléja haté-
rozza meg; a termikusan aktivalt ugrdsok feltehetden e kitések felszakaddsaval és
lokélis 4trendezésével allnak kapcsolatban.

A mésik hatéreset, Angell (1988) terminoldgidjaval: a térékeny iivegek koré
csoportosul — ha nem is szigorti univerzalitassal, de felt{ing egydntetiiséggel — a tob-
bi livegképz6 anyagok nagy tobbsége. Ezek viszkozitasit régebben hagyoményosan
az

A
1= 170 €XPp 77— T (2.3)

Vogel Fulcher térvényhez (Vogel 1921, Fulcher 1925) szokték illeszteni, amelybél
tgy latszik, mintha a fiiggvény dive ergalna valamilyen Ty hémérsékletnél, amely al-
taldban kb. 10 %-kal van T}, alatt. Ujabban - az itt ismertetends elméleti kép ha-
tésara — lény egremutatobbnal\ tartjak az adatokat két killonbozd szakaszbdl Sssze-
tevéds fliggvénykapesolattal lefrni:
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a) Valamely Ty dtcsapdsi hémérséklet feletti “previtrifikdciés” (livegesedés
eldtti) tartomanyban az adatok jél illesztheték (Taborek et al. 1986) egy

n =10 (T% - l)ﬂ (24)

hatvanyfiiggvényhez, ahol a p kitevé 1.5 és 2.5 kozé esik (a Leutheusser (1984),
Bengtzelius et al. (1984) éltal adott elméleti jéslds p = 1.8: 14sd aldbb). Régebbi,
pontatlanabb méréseket ugyanennek a previtrifikdciés tartoménynak egy sziikebb
részében szokas volt a p = 1 értéknek megfeleld

noc (T —Tp)™" (2.5)

Batchinski-Hildebrand torvényhez illeszteni (Angell et al. 1981).

b) A Tx hémérséklet kornyezetében, ahol (2.4) szerint 7 divergélna, bekapcso-
16dik valamilyen masik, feltehetéen a mozgést hibahelyszerdi tartomanyokba loka-
lizalé6 mechanizmus, amely a lamindris dramldst mégis lehetévé téve a viszkozitast
végesnek tartja. Joval Tx alatt a viszkozitds-hSmérséklet fiiggés atvalt az “erds”
tivegekre minden hémérsékleten jellemzd Arrhenius-tipust kapcsolatba.

A kisérletekben azonositott T, {ivegatalakuldsi hémérséklet mindenképpen az
alacsonyhémérsékleti Arrhenius-tartomanyba esik. A (2.4) hatvanyfiiggvénnyel le-
irhaté previtrifikéciés tartoményban — ha létezik — a viszkozitds csak 1-100 Pa-s
(10-1000 Poise) értékekig novekszik meg, ami inkabb kenécsnek felel meg, mint
tivegnek.

Ennek ellenére a véges hémérsékletnél dtmenetileg divergalni latszé viszkozitas,
ami a “torékeny” livegek sokasdganél figyelhetd meg, azt sugallja, hogy létezik egy
idedlis, bar — nem a kinetikus lelassulds, hanem a termikusan aktivalt mechaniz-
mus bekapcsolédésa miatt — el nem érhet6 folyadék-tiveg fazisadtmenet, amelynek
természete tisztdzasra szorul. A jelen fejezet tovabbi részei erre a kérdéskorre,
kiilonosen a previtrifikicids tartomény megértésére iranyulé elméleti vizsgalatokat
ismertetnek.

2.2 Az inhomogén szcendrium

Az {ivegatalakulds korai elméletei az iivegesedé folyadék laminéris dramlasat
lokalizalt hibahely-szerii tartoményok mozgasabdl prébéljék felépiteni. Eszerint a
hémérséklet csokkenésével ezek a hibahelyek fogynak vagy elveszitik mozgékonysa-
gukat, ami a makroszképikusan mérhetd viszkozités novekedéséhez vezet. Amint a
fentiekbdl 14tjuk, ez a kép véltozatlanul idészerti, de az tivegképzd anyagok tSbbsé-
gében (a “torékeny” iivegekben) csak a mélyhdmérsékleti tartoméanyra vonatkozik.
Ennek a hibahely-kontrollalt tartoménynak mdig sincs részletesen kidolgozott el-
mélete. Itt csak néhany kvalitativ meggondoldst irok le.

A kérdések kérdésének az latszik, hogy milyen hibahelyekrdl lehet itt szd.
Adam és Gibbs (1965) szuggesztiv cikkében megkeriili ezt a kérdést: csak a “sza-
badségfokok” fokozatos kifagyasardl beszélnek, ami a konfiguraciés entrdpia csokke-
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nésével mérhetd le. Erre az entrépidra az iivegatalakulds kézelében folytonossdgot
feltételezve, megkapjuk a (2.3) Vogel-Fulcher torvényt.

Barmennyire vonzé ez a kép, oly kevéssé konkrét, hogy mégsem keriilhetd el a
nyiré dramlést segiteni tudé szabadsagfokok megnevezése. Morrel Cohen és mun-
katérsai (Cohen és Turnbull 1959, Cohen és Grest 1979) abbdl indultak ki, hogy —
legalabbis egy kemény gémbékkel modellezhetd folyadéknal, pl. folyékony fémnél —
az amorf szoros pakolédsig torténd dsszenyoméskor a viszkozités végtelenné valik. A
folyékonysag elvesztését tehat valamiképpen a szoros pakoléshoz viszonyitott térfo-
gattobblet: az u.n. szabad térfogat latszik kontroll4lni.

Ennek a kontrollnak a miikddése Cohen és munkatérsai szerint a szabad
térfogat inhomogén eloszldsén milik: a véletlenszertien eloszlé szabad térfogat
vakanciaszeri felhalmozédésai adnak egy-egy atomnak pillanatnyi helyvaltoztatasi
lehetdséget. A szabad térfogat linedris hémérsékletfiiggését (azaz: linedris hété-
guldst) feltételezve a (2.3) Vogel-Fulcher torvénynek a D 6ndiffiziés egyiitthatéra
vonatkozé megfeleléjét kapjuk:

D= Doexp(—TfTa). (2.6)
Ebbél a (2.1) Stokes-Einstein relécié megforditasaval juthatunk el a viszkozitasra
vonatkozé (2.3) dsszefiiggésig.

Az itt vézolt szabadtérfogat-elmélet, amely egyes részleteiben a statisztikus
mechanikai kidolgozottsdg magas fokéra jutott el, sok tényt képes rendszerezni
és emiatt bizonyos népszerliségre tett szert. Ennek ellenére sok kifogds emel-
het ellene. Mindenekeldtt a Stokes-Einstein reldcié mégstt az a fizikai kép 4ll,
hogy a folyadékban “vizalatti tszas” médusban diffundélé atom mozgdsét az alta-
la kiszoritott folyadék viszkozitds-kontrollalt visszafolyésénak kell kisérnie (2.2/a.
dbra). A vakancia-asszisztlt atomi ugrasnal viszont a vakancidval valé helycsere
ezt a “visszafolydst” egyetlen lépésben, makroszképikus orvény kialakuldsa nélkiil
megvaldsitja (2.2/b. dbra), igy itt a viszkozitds nem juthat szerephez és a Stokes-
Einstein reldcié hasznalata inkorrektnek tiinik.*

Ett6l nem fiiggetlen az az ellenvetés, hogy nyiré 4ramlést, amelynek tenzori
szimmetridja van, nem lehet felépiteni térben homogén, vektori szimmetri4jt vakan-
ciadramlasbél. Ez legegyszeriibben tigy lithaté be, hogy egy Galilei-transzformécié-
val (egyenletesen mozgé koordinatarendszerre vald 4ttéréssel) a laminarisan aramlé
folyadék barmelyik rétegének sebessége nulldvs tehetd, és akkor nines kitiintetett
irdny, amely felé a makroszképikus vakanciadram folyhatna. A vakanciamozgasok
tehdt szitkségszertien erdsen inhomogénak és minden makroszképikus térrészben
nulldra dtlagolédnak ki.

Kristalyok esetében ismeretes egy ennek a megszoritésnak megfeleld inhomogén
vakanciadramlési kép, amely nyiré deforméciéhoz vezet: ez a Peierls-Nabarro ki-
szés, amelyben szemcsehatarok szolgalnak a vakanciadramlés forrdsaiul és nyeléiil.

* Sokféle mérés analizise mutatja kozvetleniil is, hogy a Stokes-Einstein reldcié
érvénytelenné valik a Ty dtcsapasi hémérséklet alatt (Rossler 1990).
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2.2 dbra. Atommozgis a) folyékony folyadékban: visszafolydssal, b) iive-
gesedéshez kozeli folyadékban: vakancia segitségével

Azonban, amint I. M. Lifsic (1963) megmutatta, a nyiré deformicié megvalésu-
ldsdhoz a szemcséknek a szemcsehatar mentén el kell cstszniuk egyméson. Hogy
ebbél mit lehet egy nemkristélyos szildrdtestre 4tvinni, az nem viligos, de annyi
nyilvédnvalénak latszik, hogy sziikség van az atomi sikok egyméson valé elcstisza-
sénak valamilyen vakanciamentes mechanizmusira is, amely pl. diszlokaciészerti
tartomanyok mozgésabdl (Chaudhuri et al. 1979, Edwards és Warner 1979, Egami
et al. 1980) épiilhet fel. Mivel iivegben nincsenek a diszlokécik konzervativ mozgd-
sat megengedd csiszésikok, a diszlokdcidk mozgésédhoz mindenképpen szitkség van
anyagot leadni ill. felvenni képes hibahelyekre, vagyis vakancidkra, mésnéven sza-
bad térfogatra. Ez azonban méar nem az egyszerii szabadtérfogat-elmélet, hanem
egy eddig ki nem dolgozott mésik elmélet vézlata.

A fentemlitett munkak koziil kiilondsen Egami et al. (1980) szimulacisibol lat-
szik vildgosan, hogy a diszlokdcidszerli tartoményok iivegekben sokkal kevésbé lo-
kalizéltak, mint kristédlyokban. A még meg nem sziiletett elmélet szdmara értelmes
kérdésfeltevésnek latszik, hogy vajon a ezen tartomanyoknak a Ty hémérsékleten
végbemené eltlinése ugrasszerti feloldéddssal, vagypedig a lokalizaciés hossz végte-
lenné vélasaval valésul-e meg.

Kovalens kotésekkel osszetartott térhalés ivegeknél a szabad térfogat nem 14t-
szik tilsagosan jellemzd paraméternek. Ekkor a nyiré deforméciét nem vakanci-
ak, hanem parositatlan vegyértékek (szabad kétések) keletkezésével, mozgasival és
eltiinésével lehet leirni. Ilyen, szabad kdtésekbél felépiilé dramléds képét alkalmazta
djabban SiO, és GeOy tivegétalakuldsara Mott (1987) és Jéickle (1987). Az elmé-
let részletesebb kidolgozasanal a szabad kétésekrdl is kideriilhet, hogy végsd soron
nem-konzervativ diszlokdciémozgdsokon keresztiil kontrolldljik a nyiré dramlést.
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Az utolsé ellenvetés dtvezet a fejezet tulajdonképpeni targydhoz. Arrdl van sz6,
hogy jéval az iivegatalakulds homérséklete folott, a previtrifikaciés tartomanyban
a viszkozitds bar mar meredek novekedésnek indult, de még olyan alacsony, hogy
semmilyen pillanatnyi “hibahely” nem élne tiil egy atomtdvolsignyi elmozdulast.
Emiatt sz6 sem lehet hibahely-asszisztalt dramldsrdl. Ilyenkor az atomi rétegek
egyszerlien elcsisznak egymason, akarcsak egy siirti gdzban (Résibois és De Leener
1977). Ilyen kériilmények kozott kell megérteniink, hogy a viszkozitds miért kezd
el meredeken néni a hémérséklet csokkenésével.

A fejezet tovabbi részei egy ilyen koriilmények leirdsdra sziiletett elméletet is-
mertetnek. A 2.3 pont a felhasznalt médszert foglalja ossze; az 1j eredmények a 2.4
pontban kévetkeznek.

2.3 A méduscsatolési kozelités

A viszkozitds sok nagységrendes novekedésének okat keresve célszerti felidéz-
ni a Maxwell-féle viszkoelaszticitasi elmélet (Landau és Lifsic 1980) eredményeit.
Eszerint a viszkozitds ilyen alakba irhaté:

N =GooTm, (2.7)

ahol Go a pillanatnyi (azaz végtelen frekvencidhoz tartozd) nyirasi modulus, a
7m Maxwell-féle relaxdciés id6 pedig a fluktualé nyiré fesziiltségek relaxécids ideje.
Gondoljuk meg, hogy egy lagy (folytonos) potenciallal kdlcsénhaté molekuldkbol
4ll6 folyadék nagyfrekvenciés feszilltség hatdsa alatt ugyanolyan rugalmasan rea-
gél, mintha szilard lenne, vagyis semmi okunk sincs azt hinni, hogy G divergél az
tivegatalakulds kozelében. Ami végtelenhez tarthat, az csak a Ty relaxacids id6.

A fluktudcidk eltlinését jellemzd relaxéciés id6 normalis kortilmények kozott
mikroszképikusan rovid. Az utolsé hiisz év statisztikus fizikdja azonban fel tu-
dott mutatni egy olyan mechanizmust, amely divergalé relaxaciés idokhoz és ezen
keresztiil divergalé transzportegyiitthatokhoz vezet: ez a méduscsatolasi (vagy mé-
dus-médus csatoldsi) mechanizmus*. Lényege az, hogy egyes fluktuéciok csak hid-
rodinamikai médusokban (hanghulldémok, diffizié, hdvezetés) tudnak lecsengeni,
amelyeket egyrészt megmaradasi tételek, mésrészt — visszacsatolasra hajlamos mé-
don — maguk a divergalé transzportegyiitthatdk tesznek lassiva.

A fenti mechanizmus domin4lé voltat feltételezd méduscsatoldsi kozelitést plaz-
mafizikai elézmények utdn Fixman (1962) és Kawasaki (1966, 1970) hasznalta
elészor a folytonos fazisatalakulasok kritikus pontja kézelében divergald transz-
portegyiitthaték értelmezésére. Késébb Gotze és munkatarsai (Bosse et al. 1978)
kiterjesztették nemkritikus folyadékok dinamikajanak vizsgalatdra. Ez utébbi meg-
fogalmazésat ismertetjiik, mert ez jutott kozvetlen szerephez az iivegatalakulas el-
méletében.

* A méduscsatolés gondolatkorének egy jol olvashaté osszefoglalasét lasd: Keyes
1977.
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A formalizmusban centralis erékkel kolcsonhaté, pontszerti molekulédkbdl 4llé
folyadék dinamikéjat vizsgaljuk, ami a szdmitdsokat leginkédbb szamitégép-iivegekre
(Monte Carlo vagy molekul4ris dinamika modellezésben gyors lehtitéssel {ivegesitett
folyadékra: lésd Angell et al. 1981) teszi alkalmazhatévé. Amennyiben az ered-
mények valamiféle univerzalitsra utalndnak (ami a “torékeny” iivegek osztalyan
beliil valamennyire teljesiil: l4sd a 2.1 pontot), akkor megprébalhatjuk a kévetkez-
tetéseket Gvatosan alkalmazni fémiivegek, s6t az ionos adalékot tartalmazé térhalés
iivegek (pl. a natriumos ablakiiveg) képzddésére is.

A hidrodinamikai médusok, amelyek Ssszecsatolédasat vizsgalni akarjuk, a ré-
szecske-aramstirtiség hdrom komponensébél és a részecskestirliségbdl 1étrejovo A,
vektor (v = 1...4) komponensei:

Aa = ja(q) = Z % exp(—iq-r;), a=1,2,3; (2.8)

Au=p(a) = 3 exp(~iq ). (2.9)

Ehhez hozza kellene még venniink a hévezetési médust, amely hidrodinamikai
(hosszithullami) kériilmények kézott erésen csatolédik az anyagaramhoz (Landau
és Lifsic 1980). ElSlegezve azonban a 2.4.2 alpontban bemutatasra keriil ered-
ményt, megjegyezziik, hogy az iivegatalakuldsban — ellentétben a kritikus jelensé-
gekre vonatkozé alkalmazasokkal — a ¢ hullimszém nem-hidrodinamikai, vagyis az
a dtlagos atomtavolsag inverzével (pontosabban: a réntgendiffrakcié f6 maximuma-
nak megfelel§ gy = 27 /a hullémszdmmal) 6sszemérhetd értékei dominalnak. Amint
Ailawadi et al. (1971) megmutatta, ilyen rovid hullimokra a hdvezetési médusnak
elhanyagolhaté szerepe van az anyagaram idéfejlédésében, ezért szoritkozhatunk a
(2.8)-(2.9) médusokra.

Kiindulépontunk, amelyen a méduscsatolési kozelitést el akarjuk végezni, a
viszkozitdsra vonatkozé Green-Kubo korreldciés fiiggvény formula Moritél szérma-
26 atfogalmazdasa:

2 oo

n=limlim =0 [ d(QLi(@)|exp(QLQt - eDiQLir(@),  (210)

ahol L az un. Liouville-operator, amely az A(p(t),r(t)) klasszikus fazistérbeli di-

namikai valtozé*

A=iLA (2.11)

alakban frott mozgésegyenletében jelenik meg. A fazistérbeli dinamikai véltozék
Hilbert-teret alkotnak, amelyben A és B skalarszorzatat

* A t6mér p(t),r(t) jeldlés a fazistér Gsszes koordinatéit jelenti.
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(aip) = £200 (212)
definiélja, ahol 64 = A — (A). Ebben a térben @ egy projekciés operator (pontos
alakjat az A. fiiggelék (A.1) formuléja adja meg), amely az A, médusokra ortogo-
nalis altérre vetit. (2.10)-ben q a z tengely irdnyaba mutaté vektor: q = (0,0, g).

A (2.10) egyenletben a fluktuacidk iddbeli fejlédését a (2.11) kozvetlen megol-
désanak megfelelé exp(iLt) helyett a nem-hidrodinamikai mozgasok alterére vetitett
exp(iQLQt) operator irja le. A méduscsatolési kozelitésnek az a fizikai lényege,
hogy ebben az altérben is maradnak lassti folyamatok, amelyeket a projektor nem
sziir ki: két, hdrom stb. hidrodinamikai médus szorzatdnak el nem tiin vetiiletei.
Ezek a (2.10)-beli iddintegralba szinguldrisan nagy jérulékot adnak, amit explicite
megtartunk, a nemszinguldris jarulékokat pedig elhanyagoljuk vagy valami nagyon
egyszert kozelitéssel irjuk le.

A méduscsatoldsi kozelités a vizsgalt transzportegyiitthatot elvben az egyszerre
kisugdrzott médusok novekvd szdma szerinti sorfejtés alakjaban adja meg. Egyetlen
mddus egyediili kisugérzasat a (2.10) formuldban megjelend projektor megtiltja. A
legegyszeriibb, az alkalmazdsok tiilnyomé tobbségében hasznalt valtozatban csak
két-médus szorzatokat tartanak meg, abban a feltételezésben, hogy ezek adjak a
transzportegytitthatokhoz a legszinguldrisabb jarulékot. A feladat minden konkrét
esetben a dominalé lassti két-médus kombinacié megtaldlésa. A méduscsatolédsi
mitrixelemek kiszdmitésa egyensilyi statisztikus mechanikai feladat, amelynek el-
végzése tovabbi kozelitéseket igényel (ldsd az A. fiiggelékben).

*2.4 A viszkozitds-visszacsatolds
2.4.1 Félfenomenoldgia

A viszkozités-visszacsatolds az ivegesedés egy lehetséges mechanizmusa, amely
elsé felvetése (Geszti 1982a, 1983) Sta maig is egyetlen, amely a previtrifikci-
6s tartomdnyban miikodni l4tszik. Alapgondolata az, hogy a novekvd viszkozi-
tas lelassitja azokat a mikroszképikus folyamatokat, amelyek a (2.7) egyenletben
felléps Tps Maxwell-féle relaxaciés id6t meghatarozzak, igy visszahat maganak a
viszkozitdsnak a novekedésére. Ez a pozitiv visszacsatolds egy véges hémérsékleten
instabilitdshoz: a viszkozitds végtelenné valdsdhoz vezethet.

A részletesebb megfogalmazésnél abbél a — neutronszérasi kisérletekkel (Sprin-
ger 1972) is aldtdmasztott — munkahipotézisbdl indulunk ki, hogy a 7as relaxa-
ciés idébe jarulékot adé folyamatok durvan két csoportra oszthatdk: lokalizalt
rezgésszerti gyors tranziensekre és atomi helycseréket, azaz diffiziés mozgést igénylé
lassti szerkezeti relaxéciéra. A viszkozitds novekedése az utdébbit fékezi. Ezért
célszeriinek latszik a Maxwell relaxaciés iddt igy felbontani:

™ R Trezg + Tgzerk- (2.13)
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Ez az additiv felbontds nem teljesen trivialis, mert a “rezgési” jarulékokat nem le-
het fizikai meggondolasokkal elég jol elhatarolni. (2.13) pontosabb indokolsa az
lehet, hogy a (2.10) formulaban fellépé idSintegralba a nagy 7y, jarulékot a lassi
szerkezeti relaxacié adja; Trezg definici6 szerint a teljes integralhoz tartozd Tpm-nek
ettol a 7y, 1.-t6l vald eltérése.

Mivel a szerkezeti relaxécié diffiziés mozgasokbél tevédik Sssze, észszerti a fel-
tevés, hogy Ts_zierk a D ondiffiziés egyiitthaté csokkenésével eltiinik. Ezt a fliggést
analitikusnak feltételezve (amit az alabbi konkrét eredmények ald fognak tdmasz-
tani) az adédik, hogy

Tazerk % D71 o, (2.14)

Az utols6 lépésben hasznaltuk a (2.1) Stokes-Einstein reldciét, ami itt jogos, mert
még a kis viszkozitdsi previtrifikdciés tartomanyrdl beszéliink.
(2.13), (2.14) és (2.7) az n viszkozitasra a kovetkezd implicit egyenletet adja:

n=mno(T) + B(T)n, (2.15)

ahol 19 & GooTrezg és B(T) egy egyiitthat6, amelyet mikroszképikus elméletbdl
kell majd meghatarozni (lasd a kovetkezé alpontokat). Egyelére B(T')-t bemend
fiiggvénynek tekintjiik.

A (2.15) egyenletet n-ra megoldva:

m0(T)

= 1o (2.16)

Itt no(T)-t gy tekinthetjiik, mint egy “csupasz” viszkozitdst, amelyet a szomszédok
altal alkotott kalitkdban lokalizalt, er8sen anharmonikus atomi rezgések fesziiltség-
korrelacidkat elmosé hatésa okoz. Megjegyezziik, hogy egy siirti, de realisztikusan
lagy (nem kemény-gémb-potenciallal kélcsénhatd) rendszerben ez a mechanizmus
a legkozvetlenebb megfeleldje annak, amit a gazok analégidjara kozvetlen atomi
fitkozéseknek nevezhetnénk. Ezt az elsddleges hatést novelik fel az (1 — B(T)) =
“erdsitési tényezdvel” jellemzett kollektiv méduscsatoldsi jarulékok a megfigyelt ér-
tékre.

A hémérséklet csdkkenésével a siirliség nd, ami a méduscsatolds erésodésé-
hez vezet, vagyis a B(T) fiiggvény vérhatéan néni fog. Ha ekézben valamilyen
To hémérsékletnél linedris metszéssel eléri az 1 értéket, akkor ott a (2.16) for-
muldval lefrt viszkozitds divergalni fog a (2.5) Batchinski-Hildebrand toérvénynek
megfelelden, ami a previtrifikdciés tartomanyban megfigyelt tobb nagységrendes
viszkozitasnovekedés egy lehetséges magyarazatat adja.

Amint a 2.1 pontban lefrtam, a Batchinski-Hildebrand torvény csak durva
kozelités. Csak az aldbbiakban lefrt munkdm megjelenése utén, Leutheusser (1984)
valamint Bengtzelius et al. (1984) munkéja nyomén deriilt ki, hogy mi az egyszert
torvénytél vald eltérések fizikai oka: a méduscsatolési hatdsok miatt a fentiekben
“rezgési relaxaciénak” nevezett kezdeti szakasz — bér a leglassabb “szerkezeti rela-
x4ci6tol” jol elkiilonil — kisebb mértékben maga is kritikus lelassuldst mutat, emiatt
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To-nél no(T) is gyengén divergal, ami megvéltoztatja n(T') divergencidjanak jelle-
gét. Ezt a kozbensd idSskélan jelentkezd un. f-relaxacidt szdmos kisérlet mutatja.
A kérdésre még visszatérek a 2.5 pontban.

Amikor a ndvekvé viszkozitéssal az anyag makroszképikusan és mikroszképi-
kusan kozel szilardd4 valik, akkor — amint mar a 2.2 pontban leirtam — a fenti
kép érvényét veszti és a nyiré dramlds hibahelymozgésokba lokalizalédik, amit egy
masik elmélettel kell targyalni.

2.4.2 Méduscsatolasi jarulék a viszkozitdshoz

Nyiré mozgasok hanghullimokat szoktak kibocsatani, aminek kozismert példai
a reszel6 és a hegedli. Egy folyadék atomi sikjai atomi hossziségskalan durvak,
igy egyméson valé elcsiszasuk leginkdbb atomi hulldmhosszi hanghulldmokat bo-
csat ki. Az ilyen révid hulldmok folyadékokban altaldban tilcsillapitottak: nem
oszcilldlé, hanem monoton relaxalé idéfiiggést mutatnak (Boon és Yip 1980).

A hanghulldmok elszallitjak a nyiré dramlds impulzusdnak egy részét, igy ja-
rulékot adnak a viszkozitdsba. Ezt a folyamatot, amelyet a folyadék két kollektiv
mozgési médusénak (nyiré dramlds és hanghullam) csatolasa okoz, elméletileg a 2.3
pontban bemutatott méduscsatolasi kozelitéssel lehet targyalni.

Egy tulcsillapitott hanghulldm emissziéja akkor visz el sok impulzust, akkor
ad nagy jérulékot a viszkozitashoz, ha sokaig él, lassan relaxdl (ilyenkor lesz nagy
a (2.10)-beli idSintegral). Ezért alapvetd fontossagt annak kivalasztésa, hogy a ki-
bocsathaté hanghullimok kozil melyek azok, amelyek az tivegétalakulds kozelében
valamilyen szisztematikus okbél lassan relaxalnak.

A vélasz az, hogy ilyenek a longitudinalis hanghullémok, amelyek a stirtiség-
fAuktudcidk idébeli fejlédésének felelnek meg. Egy folyadékban, amelynek stirtisége
idébeli atlagban homogén, a stirtiségfluktudciét az jelenti, hogy az atomok pillanat-
nyi helyén nagyobb a stirtiség, mint kozottiik. A lelassuldsnak az a szisztematikus
oka, hogy a viszkozits novekedése egyre inkdbb meggétolja, végtelen viszkozitas pe-
dig teljesen ledllitja azokat a diffiziés mozgasokat, amelyek az atomoknak lehetévé
teszik pillanatnyi helyiik kornyezetének elhagyasat.

A relaxéci6 és a diffizié kozotti kapesolatot legkényelmesebben az

F(g,t) = N—l<zeiq-(r,(t)—r.(0))> (2.17)
ij
stirfiség-stirtiség korrel4cids fiiggvényen figyelhetjiik meg, amelynek kezdeti értéke
g g g

F(g,0) = N7 i) = 5(g) (218)
iJ

a sztatikus szerkezetfaktor. Itt és ebben a fejezetben mindig klasszikus statisztikus
mechanikai leirést hasznalunk. Bevezetve a mikroszképikus stirtiség Fourier-ampli-
tudéjat:

pla,t) =Y exp(—iq-ri(t)), (2:19)
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F(g,t) a témorebb

F(g,t) = N7} (p(~q,0)p(q, 1)) (2-20)
alakba is irhaté.

A folyadék és az iiveg kozotti kiilonbséget tigy fogalmazhatjuk meg, hogy F(q,t)
csak akkor tud zérushoz relaxalni, ha az idé mildsdval megsziinik a korreldcié a
(2.17) kitev8jében megjelend két helyvektor kozott. Ehhez diffiziés mozgésokra
van sziikség, amelyek a viszkozitds végtelenhez tartdsaval ledllnak. Ezért ¢ — oo
esetén

Flg ) - {OR(q) 44 Ef;}gﬁék% @.21)
ahol
R(q) = N {p(=a)){o(q)) (2.22)

az (1.4) Edwards-Anderson rendparaméter megfeleléje a folyadék-iiveg atalakulis
esetén. A jelen esetben (...) a rendszer sokszori felmelegitésére, majd wjboli tiveg-
gé hiitésére valé atlagoldst jelent; a folklér szerint rovidtavi erékkel dsszetartott
rendszerben ez a miivelet elhagyhaté, mert pétolja a (2.17) és (2.18) formuldkban
megjelens N=! 3. “énatlagolds”.

A félreértések elkeriilése végett meg kell jegyezni, hogy az éndiffiizié a kristd-
lyos szilard testekben sem 4l le teljesen, hanem lassd hibahelymozgasokon keresztiil
folytatédik. Ugyanakkor ezek az anyagok — hasonléan igen kis sebességgel — tartés
folydsra is képesek, tehat viszkozitédsuk sem igazén végtelen. Ugyanez torténik az
iivegek esetében, amelyek nagy, de véges viszkozitéssal, kicsiny, de véges diffizi-
vitdssal dermednek meg, és a maradék atomi helycseréket itt is hibahelymozgésok
teszik lehet6vé, amint mar a 2.2 pontban is leirtuk.

Jegyezzitk meg még azt is, hogy a megszilardult iivegben R(g) < S(g), mert
a gyors, de szabélytalan lokalizélt atomi rezgémozgésok elmossak az S(g)-ban ki-
fejezett pillanatnyi korrelacick egy részét. Ezt fejezi ki a pl. a kristalyok réntgen-
diffrakciéjnak elméletébél ismert, hagyoményosan e~2W alakban irt Debye-Waller
faktor:

R(g) = eV Sp(), (2.23)

ahol Sg(q) az egyenstilyi atomhelyzetekhez tartozé szerkezetfaktor (Nagel 1977).

Az S(g)-ban kifejezett egyidejii korreléciék és az R(g)-beli tartésan befagyott
korreldcick kiilonbozéségét ugyanazok a rezgési szabadsigfokok okozzdk, amelyek
az tiveg kr(q) hullimszdm-fiiggd izoterm kompresszibilitaséba jarulékot adnak. Ezt
fejezi ki a fluktudcié-disszipacié tételbsl kaphatd

wr(g) = (nksT) ™" (S(q) — R(q)) (2.24)

Gsszefiiggés, amelynek spiniivegekre vonatkozé megfeleléjét Fischer-relaciénak ne-
vezik (Fischer 1975).
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Ezekutén kénnyti belatni a relaxacié lelassulésat. Ha a rendszer még folyékony,
de viszkozitasa mér igen nagy, akkor F/(g,t) még zérushoz tart, de ez a zérushoz tar-
tas mér nagyon lassd, és rovid id6 alatt nem is vehetd észre (2.3 dbra), megfeleléen
annak, hogy az igen nagy viszkozitds véges voltét csak hosszi ideig tarté nyird
igénybevétellel detektélhatjuk (a koranyéri aszfaltba még csak a nagyon kényelme-

sen sétalé ember ragadhat bele).
Flg,t)
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2.3 sbra. A siirliség-stiriiség korrelaciés fiiggvény lecsengésének kvalitativ képe
az livegéatalakulds kozelében

Lényeges, hogy az iivegesedési hdmérséklethez kozelitve a lassan lecsengd sza-
kasz kezdeti értéke nem véltozik szingularisan, igy amikor egy adott idéskélan mar
megszilardultnak észleljiik a folyadékot, akkor ezt a megszildrduldst mindjért az
R(q) Edwards-Anderson rendparaméter véges értéke jelzi, akdrcsak egy elsérendl
fazisatalakuldsnal.

, Lelassulnak-e a transzverzalis hanghullamok is az iivegétalakulds kozelében?
Allitasunk az, hogy nem. Az érvelés: a nagyviszkozitdsi anyagban a nyiré im-
pulzus transzportja nagy, ezért a transzverzalis hullamok felgyorsulnak, nem pedig
lelassulnak az {ivegatalakulds kozelében.

Ugyanerre a megkiilonboztetésre jutunk a longitudindlis hullamok (2.8)-(2.9)
“négyesvektoranak” megfigyelésével: ennek egyik komponense a stirtiségfluktuacio,
ami iivegesedéskor be tud fagyni. Ezzel szemben a transzverzalis hullimnak csak
4ram-komponensei vannak, amelyek nem fagynak be, hiszen a termikus mozgasok
Maxwell-féle sebességeloszlasa termodinamikai egyenstlyben statisztikusan fligget-
len a konfiguraciés térbeli eseményektol.

Mindezek alapjén azt vérhatjuk, hogy a viszkozitas méduscsatolasi kifejtésébe
a dénté jarulékot longitudinalis hulldimok kibocsatasa adja. Amint a (2.3) pontban
emlitettiik, a szokésos eljardst kovetve a kifejtésben megallunk két-moédus jarulé-
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koknal, ami a fentiek szerint két longitudindlis hanghullam kisugdrzését jelenti. Eat
a folyamatot a hullimvektor megmaradasa szabélyozza; mivel a homogén sebesség-
gradiensii lamindris dramlds zérus hullimvektornak felel meg, a két kisugarzott
médus hullimvektora q és —q. A megfeleld viszkozitésjrulékot az A. fiiggelékben
szamitjuk ki. Az eredmény

S'(g)* [
= ggg / ‘1'1‘14((5<(—qq))))4 A dat(F(q,1))", (2.25)

ahol az ny jel6lés a két longitudinlis médustdl eredd jarulékra utal. A ¢* tényezd
miatt a hosszd hullimok elhanyagolhaté jérulékot adnak az integréalba (ezért nincs
szerepe a két longitudinalis hanghullimbél eredd viszkozitésnak a folyadék-gdz at-
menet kritikus dinamikéjéban: ldsd Kadanoff és Swift 1968). A nagy g értékek felé
az inverz atomtavolsig néhanyszorosa koriil hatékony levagést biztosit az a tény,
hogy a jéval révidebb hullimokra mar nem jelenik meg a kollektiy mozgasbél eredd
lasst relaxdcié (l4sd a kévetkezd alpontot).

Amint mar tSbbszor emlitettiik, a viszkozitds-visszacsatolds gy valésul meg,
hogy a névekvé viszkozitds hatdsira az F(q, t) stirtiség-siirliség korreldciés fiiggvény
lecsengése lelassul, emiatt megnovekszik a (2.25)-beli idSintegrél értéke, vagyis ma-
ga a viszkozitds. Ennek részleteit vizsgilja a kdvetkezd alpont.

2.4.3 A siirliségfluktudciék lassi relaxdcidja

Az el6z6 alpontban belattuk, hogy az F(q,t) stirliség-stirtiség korrelacios fiigg-
vény lecsengése végtelen viszkozitds esetén ledll, nagy viszkozitds esetén nagyon
lelassul. Ennek részleteird] kisérleti informaciét nyerhetiink lasst neutronok rugal-
matlan szérésabél, amely koherensen sz6ré atomok esetén F(q,t) idSbeli Fourier-
transzformaltjat, az

1t
S(g,w) = — / (g, ) (2.26)
20 Jocs
dinamikus szerkezetfaktort szolgéltatja. Az F(q,t) fiiggvény lasst, a diffdzié és ezen
keresztiil a viszkozitds éltal kontrolldlt lecsengése (a-relaxacié) S(g,w)-ban tgy je-
lenik meg, mint a zérus frekvencia koriili keskeny kvazielasztikus cstics, amely az
iivegesedéskor nullira (pontosabban: a maradék hibahelymozgésok &ltal megha-
tarozott szélességiire) keskenyedik. A viszonylag gyors kezdeti relaxécié, amely a
viszkozitds n6vekedése kozben (ill. a 2.1 pontban emlitett Ty atcsapasi hémérsékle-
ten dthaladva) nem véltozik lényegesen (S-relaxécis), széles dombként jelenik meg
a kvéazielasztikus cstics koriil (2.4 dbra). A f-relaxciéra még visszatériink a 2.5
pontban.

Egy véges homérséklethez kozelitve linedrisan nullira zsugorods, exponencidlis
lecsengésnek megfelel$ kvazielasztikus csiicsot tilhiitott folyékony galliumon Bosio
és Windsor (1975), folyékony énon és én-6lom tvézeten pedig Suck et al. 1981)
figyelt meg. Az utébbi esetben sikeriilt kimérni, hogy ugyanehhez a hémérséklethez
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2.4 dbra. A 2.3 4bra idéfiiggésének megfelels dinamikus szerkezetfaktor

kézelitve az 6ndiffiziés egyiitthaté linedrisan eltiinik, ami — a (2.1) Stokes-Einstein
reldcié értelmében — a viszkozitésra a (2.5) Batchinski-Hildebrand térvényt adja.
Ez az adott esetben megerSsiti a 2.4.1 alpontban posztulalt (2.14) ardnyossagot.
A folyékony gallium, 6n és én-6lom Stvézet azonban az elérhetd hiitési sebességek-
nél nem iivegesedik, hanem kristélyosodik, igy ezek a kisérletek nem nytjtottak
kdzvetlen bizonyitékot az iivegitalakulassal vals kapcsolatra.

Valéban iivegesedd folyadékban az iivegatalakulds kozelében a kvézielasztikus
cstics annyira keskeny lesz, hogy felbontésa csak az utébbi idében sikeriilt a neut-
ron-spin-eché technikédval (Mezei et al. 1987a,b), egy Cag.4Ko.6(NO3);.4 Ssszetételtt
ionos keverékrendszeren. A tébbkomponensti rendszer valasztasat a lasst kristélyo-
sodds kévetelménye motivélta; az egyszerti ionos rendszert az egyszeri statisztikus
mechanikai modellekkel valé 8sszehasonlithatésig vagya. Az anyagvalasztds egyéb
szempontjai (lasd pl. Geszti 1988) a koherens neutronszéras és a kis neutronbefogasi
hatédskeresztmetszet kovetelménye.

Az eredmények azt mutatjdk, hogy a vizsgalt rendszerben go-hoz kézelllé hul-
lémvektoroknal F(g,) egy kb. 107'%s alatt lejatsz6dé gyors kezdeti relaxéciés
szakasz utén — amely a fiiggvényt kezdeti értékének csak kb. egytizedével csokkenti
—un. nydjtott exponencialis (mas néven: KWW, azaz Kohlrausch-Williams- Watts)
torvény (lasd pl. Ngai 1980, Palmer et al. 1984):

F(q,t) = Ae=(/" (2.27)
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szerint folytatja ereszkedését a mérési médszerrel kovetheté 10~%s idén is tdl. A
nyijtott exponencialis kitevéje 3 = 0.58, amplituddja ¢ = go-nal A = 0.84.
A (2.27) idéfiiggéssel trividlisan elvégezhetd a (2.25)-beli idSintegralds:

/ i dt(Ae=W7" )2 = A2h(B)r, (2.28)
0
ahol
I(3)
W)= 55> (2.29)

ami B = 0.58-ra 0.48, az egyszerii exponencidlis lecsengésnek megfeleld § = 1-re
0.5, vagyis — legalabbis ebben a tartoményban — alig fiigg a 3 kitev6tsl. Nehezebb
(2.25)-ben a g szerinti integralds, ami a lassii lecsengést mutaté ¢ értékek pontos
behatéroldsat és az A(q) fiiggésnek a teljes relevans tartoményban valé ismeretét
igényli. Ezt az informéciét tartalmazza Mezei et al. (1987b) 4.abrdja, amelynek
felhasznélasdval az integralt numerikusan ki lehetne szamitani.

A 7 relaxéciés id8, most is 6sszhangban a (2.14) posztuldtummal, n-val ardnyo-
san (még pontosabb illesztést adva: D~! oc n/T-vel ardnyosan) valtozik a hémér-
séklettel. Maga az n viszkozitds a (2.3) Vogel-Fulcher torvényt koveti.

Lényeges az, hogy a lassti relaxéciés id6 és a viszkozitds kozott fenndllé empiri-
kus arédnyossig annyit igazolni latszik, hogy a viszkozitdsba a donté jarulékot ezek
a lassan lecsengd longitudindlis médusok adjak a (2.25) méduscsatolasi kozelités
idSintegraljan keresztiil. Ezen az ardnyosségon az sem véltoztat, hogyha a médus-
csatolési sorfejtésben tovabbmenve harom, négy, stb. longitudinalis médus egyidejii
kisugarzésébél eredd jarulékokat is figyelembe vesziink.

Nehezebb — és a késébbi fejlemények ismeretében kétségesebb — megteremte-
ni a 2.4.1 alpontban vézolt visszacsatoldsi hurok mésik 4gat: elméletileg leirni a
névekvd viszkozitésnak a stirtiségfluktudcidk lecsengését lassité visszahatdsat. Ezt
a kapcsolatot munkamban (Geszti 1982b, 1983), Sjélander és Turski (1979) nyomén,
az aldbbiakban kovetkezd durva kozelitések lancolatéval igyekeztem megteremteni
(az itt adott részletesebb indokolds egy tjabb cikkemben jelent meg (Geszti 1988)).

A (2.17) formulaval definidlt F(q,t) slirliség- siirliség korrelaciés fiiggvényt
frjuk a kovetkezd alakba—

F(g,t) = (si(a,t)fi(a,1)), (2:30)
ahol

sia,t) = Ze-q'(ri(t)—r-'(t)) (2.31)

fiat) = ¥ (5 O=rO), (2.32)

21




image26.jpeg
Az elsb tényezd az atomi helycserét nem kivand, ezért a szilird anyagban is
gyors lokalizalt rezgémozgésok miatt gyorsan oszcillil az S(q) (# 0) sztatikus szer-
kezetfaktor koriil, mig a mésodik — a lassti egyrészecske-diffizi6 elérehaladtaval
egyre véletlenszeriibbé valé fazissal — lassan zérus koriil oszcillal.

A két tényezé véletlenszerti valtozasainak er8sen eltérd idéskaldja miatt hosszi
id8kre a két tényezdt kézelit8leg statisztikusan fiiggetlennek tekinthetjilk, ami az
un. konvoluciés kozelitéshez vezet (Vineyard 1958):

F(g,t) ~ S(q)Fu(g,1), (2.33)

ahol Fy(g,t) = (fi(q,t)) az un. kézbensd szérésfiiggvény.

Megjegyezziik, hogy a konvoluciés kozelités kozismerten rossz révid idkre,
mi azonban arra hoztunk érveket, hogy hosszi id8kre lehet j6, akkor is az
fivegesedd, nagyviszkozitast folyadék hataresetében. A kozelitést elvben tesztelni
lehet szamitégépes szimuldciéval, de az eddigi eredményekbél (Ullo és Yip (1985)
munkajanak publikélatlan részletei) nem vonhatunk le hatérozott kovetkeztetése-
ket, mert ezekben a modellkisérletekben nem sikeriilt igazén kozel keriilni az fiveg-
talakuldshoz (S. Yip: magankozlés).

Hasznaljuk most Fy(g,t)-re az un. ugrasos diffzié kozelitését (Singwi és Sjo-
lander 1960):

Dg* t) , (2.34)

Fy(g,t) = exP(l—;D_qu

amelyben 7o egy ¢-tdl fiiggetlennek feltételezett effektiv ugrasi gyakorisag inverze.
0 — 0 a folytonos diffizié kozelitése, amely g = go koril teljesen irrealis; (2.34) az
atomos diszkrétséget figyelembe vevd legegyszeriibb kozelités.

Alkalmazva D-re a (2.1) Stokes-Einstein formuldt, (2.33)-bél és (2.34)-bdl
F(q,t)-re exp(—t/7) alaki idéfiiggést kapunk, ahol 7 o const. + 7. Ez ugyan a
(2.25) méduscsatolasi formuldba helyettesitve a posztulalt (2.15) egyenlettel Gssz-
hangban lev eredményt ad, azonban durvén eltér a kisérleti eredményekté] (Mezei
et al. 1987a,b). Ez persze nem meglepé a tett kozelitések durva volta miatt.

Az utébbi évek fejleményei meggydzéen bizonyitottak, hogy a viszkozités-
visszacsatolds mechanizmusat domindléan nem az 4ltalam elképzelt és kétségkiviil
1étezé visszacsatolési hurok mitkddteti, hanem egy azzal parhuzamos, révidebb hur-
kon keresztiil kizvetleniil az F(q, t) stirtiség-stirliség korrelaciés fiiggvény dinamiké-
jat szabélyozza, amint azt idSkozben Leutheusser (1984) és Bengtzelius et al. (1984)
felismerte. Ezt a médositott képet ismertetem roviden a kévetkezd alpontban.

2.5 A téma el8-és utéélete

Az Edwards-Anderson tipust rendparamétert, mint egy kontrollparaméter
fiiggvényében elébb lelassulva, majd egyéltaldn nem relaxalé és a sajat lelassuldsat
nemlineris visszacsatoldson keresztiil kontrollilé mennyiség hosszdidejii hatarér-
tékét Gétze (1978) alkalmazta eldszér az Anderson-lokalizécié térgyaldséra, majd
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(Gétze et al. 1981) a megfeleld klasszikus probléma: a Lorentz-modell egyrészecs-
ke-mozgasanak lokalizalodasara.

Az, hogy ezek az Edwards-Anderson rendparaméterrel leirhaté, ergodicitéssér-
tésen alapulé fazisitmenetek nagy csalddot alkotnak, amelynek az iivegatalakulds is
tagja, akkor mér tSbbé-kevésbbé kozhely volt: pl. az Anderson-lokalizéciét muta-
t6 fermionrendszert Anderson (1979) is Fermi-iivegnek nevezte; ennek megfeleléen
beszélt Gotze et al. (1981) is a Lorentz-modell {ivegétalakuldsardl.

A folyadék-iiveg 4talakulds besoroldsa ebbe a képbe mégsem volt trividlis 1é-
pés. Ez az elsé példa arra, hogy a lelassuldst egy hidrodinamikai médus hordozza.
Cikkem (Geszti 1983) preprintjére vélaszold magénlevelében Gotze még hatéro-
zottan 4llitotta, hogy a transzverzélis dram a dominéns lelassulé médus. KésSbb
azonban elfogadta a longitudinalis és transzverzélis médust megkiilonboztetd érve-
lésemet (lasd a 2.4.2 alpontot) és a siiriségfluktudcié maradt az elmélet minden
véltozatdnak kdzponti objektuma.

Az elézmények miésik dga Sjolander és Turski (1979) dolgozata. Ok felismer-
ték, hogy a diffizié mély hémérsékleten vérhaté lelassuldsa a stirtségfluktudcick
lelassuldsahoz vezet (részleteit lisd az eléz6 alpontban). Dolgozatukban azonban
nem térténik emlités arrél, hogy ez a hatis visszacsatolédva hozzéjarulhat magéanak
a diffiziés egyiitthaténak a csokkenéséhez.

Meg kell még emliteni Papon és Meijer (1980) munkajat, akik elsének prébél-
tak egy divergalé méduscsatoldsi jarulékkal indokolni a tilhiitott folyadékok visz-
kozitasndvekedését. Az & megkdzelitésiikben azonban a divergencidt a sztatikus
szerkezetfaktor feltételezett divergélisa okozta volna, ez az effektus pedig nem va-
16sagos: az iivegatalakulds folyamdn a sztatikus szerkezetfaktorral semmi létvanyos
sem torténik.

Az én cikkem uténi évben, majdnem egyidében jelent meg a témét kezdetben
Qétze vezetésével vizsgdlé Leutheusser (1984) és a Bengtzelius, Gotze, Sjolander
(1984) szerz8hérmas kézel azonos tartalmi cikke. Az & négyiik (az alabbiakban:
LBGS) elméleti targyalasa két lényeges pontban ment til az enyémen.

(i) Felismerték, hogy az F(g,t) stirtiség-stirtiség korrelaciés fiiggvény lecsengé-
sét kozvetleniil egy a nyiré viszkozitastdl fiiggetlen transzportegyiitthaté: a longitu-
dinalis viszkozités szabalyozza. Erre a transzportegyiitthatéra alkalmazva a moédus-
csatolési kifejtést, a stirtiségfluktudcick oncsatolt terének dinamikéjat meghatérozd
zért visszacsatolasi hurkot kapunk. Ez is “yiszkozitas-visszacsatolas”, legdurvdbb
verbélis megfogalmazésaban azonos azzal, amit cikkemben (Geszti 1983) és a jelen
disszertacié 2.4.1 alpontjanak elején leirtam, de részleteiben kiilénbozik tole.

(i1) Ramutattak, hogy a lassi méduscsatolasi jarulékot tartalmazé transzport-
egyiitthatdk erésen frekvenciafiiggSk: az Sket domindl lassi médusoknél nem sok-
kal lassabb véltozasokra erdsen lecsdkkennek. Eppen ez lép miikddésbe, amikor
a viszkozités (nyiré vagy longitudindlis) magénak a lasstt médusnak a lecsengé-
sét szabélyozza. Az eredmény: F(g,t) lecsengése erésen nemexponencialis jelleget
mutat.

Az LBGS elmélet a leger8sebben dsszecsatolt ¢o hullimszémi stirtiségfluktu-
4cidk idébeli korreléciés fiiggvényére vonatkozd zért nemlinearis integralegyenlet
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. Az egyenlet, osszhangban az éltalam leirt
kerettel, egy a hémérséklettdl (ki - g6mbok esetén a sfirfiségtdl) fiiggd kontroll-
paraméter véges értékénél kinet 4zisatalakuldst mutat, amit a (2.21) egyenlet
fels6 4gabdl az alséba vald atmenet jelez.

Az LBGS egyenlet numerikus megolddsa (Bengtzelius 1986, Bosse és Krieger
1986, De Raedt és Gotze 1986, Gotze és Sjdgren 1987, Krieger és Bosse 1987) jél
visszaadja az F(g,t) stiriiség-korreldciés fiiggvény hossziidejii nyijtott exponenci-
alis id6fiiggését. A lecsengés idésllandéja egy Tp hémérséklethez kozeledve hat-
vanyfiiggvény szerint latszik divergdlni, ami a (2.25)-beli idéintegralon keresztiil a
viszkozités hémérsékletfiiggésének (2.4) hatvényszingularitdsat okozza, a nem uni-
verzalis, de a kisérleti értékekhez kozeldllé y = 1.8 kitevével. Ezt a viszkozitdsnove-
kedést keresztezi a Ty hémérsékleten bekovetkezd dtcsapés egy hibahely-kontrollalt
mechanizmusba, amit az elmélet nem tartalmaz.

Az elmélet masik markéns jéslata, hogy az dtmenet kozelében, a mikroszko-
pikus idéskila és a lelassulé a-relaxécié kozott kinyilé “idéablakban” megjelenik
egy, kisebb mértékben szintén kritikusan lelassulé, nagy intenzitasi kollektiv f-re-
laxéci6s folyamat. A Fourier-transzformalt S(g,w) fiiggvényben ((2.26) egyenlet)
az a- és B-relaxécié dgy jelenik meg, mint a frekvenciatartomany nagy részét lefedé
két kiilonbozd kitevdjd hatvanyfiggvény. A kettd kozotti hatdrfrekvencia, akér-
csak a hossztidejti relaxdcié iddskéldja, hatvanyfiggést mutat T — Tp-t6l, ami a
folyamat dinamikus skélaszimmetridjat fejezi ki. Ezeket az el6rejelzéseket a neut-
ron-széréaskisérletek (Knaak et al. 1988: eziittal a nagyobb frekvenciak miatt nem
spin-eché, hanem repiilésiidS-spektroszképia) meggydzden igazoltak.

A fentiek utdn nincs ok kételkedni abban, hogy a viszkozitds-visszacsatolds
LBGS-megfogalmazdsa realisztikus targyaldsat nyidjtja legalabbis az egyszerti fo-
lyadékok {ivegesedést megeldzd viszkozitasnévekedésének és lelassulé relaxaciés fo-
lyamatainak.

Fontos és alig felmért feladat marad az anyagok kémiai tulajdonsagaitdl valé
fliggés felderitése. Erre a legfinomabb indikacié az, hogy a hatvényfiggvénnyel
illesztett viszkozitds-hOmérséklet fiiggés kitevdje vagy a nytdjtott exponencialis
idéfiiggés hatvanykitevéje tavolrél sem univerzalis. Durvébb indikécié, hogy az un.
“er8s” {ivegképzd anyagok (SiO2, GeOs: Angell 1985) viszkozitésa egyaltaldn nem
latszik végtelenhez tartani semmiféle véges hémérsékleten (14sd a 2.1 pontban). Ez-
zel l4tszik dsszhangban lenni Das és Mazenko (1986) vizsgélata, akik egy Ginzburg-
Landau tipust folytonos térelméleti modell perturbéciés vizsgélatéval elsé rendben
visszakapték az LBGS elméletet, a magasabbrendi korrekcidk azonban nemesak a
skalaszimmetridt, hanem magét a kinetikus fézisdtmenetet is elmostdk. A Ginz-
burg-Landau keret hasznalhatésaga a révid hullimhosszak dominalé szerepe miatt
kétséges, a perturbiciészamitési analizis technikai problémék miatt nem meggyéz6,
de a kovetkeztetés végiilis szerencsésen egybeesik a tapasztalattal.

Az elmélet alapvets megoldatlan kérdése azonban — amint arra mar t5bb helyen
utaltam — a previtrifikicids tartomanybdl az iivegesedéshez kozeli, nyilvanvaléan hi-
bahely-kontrollalt tartomanyba valé dtmenet leirdsa.

elemzésével irja le az tivegatal
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3 KETALLAPOTU RENDSZEREK UVEGEKBEN

3.1 Kisérleti el8zmények és a kétallapotii rendszerek modellje

Kristalyos szigetel8k fajhéje alacsony hémérsékleten ltalaban* T°-nel arényo-
san tart zérushoz. Ennek, amint azt Debye 1912-ben felismerte, vildgos fizikai oka
van: a szigeteld kristaly legalacsonyabb energiajii gerjesztései hosszithullami rugal-
mas rezgések, amelyek energidja a frekvencival aranyos hw 1épésekben kvantals-
dik, frekvenciaspektrumanak stirtisége viszont — a hosszi hullimoknal megenged-
hetd kontinuum-rugalmassagtani kozelitéssel osszhangban — kis frekvencidknal w?-
tel aranyos. Magasabb hémérsékleten rovidebb hullimok kvantumai (nagyobb ener-
gidji fononok) is gerjesztddnek, amelyekre mar a kontinuumkozelités nem igaz; itt
a fajhé eltér a Debye-féle T3-6s torvénytdl és érzékeny lesz az anyag atomos szer-
kezetének részleteire.

Mivel makroszképikusan az iivegek ugyanolyan szildrdtestek, mint a kristalyok,
fajhéjitknek az 4ltaldnos vérakozas szerint mély hémérsékleten kovetnie kellett vol-
na a Debye-torvényt.

A kisérlet (Zeller és Pohl 1971) ezzel szemben azt mutatta, hogy egy sor szige-
teld {iveget megvizsgalva, mindegyikiik fajhdje az 1-2 K-es vagy alacsonyabb hémér-
sékletek tartomanyaban a hémérséklettdl j6 kozelitésben linedrisan fligg (3.1 dbra).
Ezaldl nemhogy kivételt nem taldltak azéta sem, de még més, részben rendezetlen
anyagokban (polimérek, besugarzott ionkristélyok, szuperionos vezetok, orientdcids
rendezetlenséget mutaté molekulakristalyok ... (a lista évrdl-évre né)) is hasonld
jelenségeket fedeztek fel. Fémiivegekben is azonosithaté a vezetési elektronok line-
4ris fajh8jétél fiiggetlen “fivegszerd” jarulék, ha az anyagot szupravezeté allapotba
viszik at. A jelenségkér j6 Gsszefoglaldsait lasd: Phillips (1987), Klinger (1987).

Linearis hémérsékletfiiggésii fajhd kialakuldsara az egyetlen kordbban ismert
mechanizmust a Fermi-gaz ill. normalis Fermi-folyadék egyrészecske-gerjesztései je-
lentik. Ez a mechanizmus fémeknél és — 0.1 K alatt — folyékony *He-ndl miikodik.
A jelen esetben (szilérd szigetelé anyagok) ez széba se johet.

Mégneses gerjesztések hasonléan kizarhatok, egyrészt mivel az iivegek line-
4ris fajhdje teljesen érzéketlen a kiilsé mégneses térre, mésrészt mivel a magne-
ses viselkedés rendkiviil érzékeny a kémiai részletekre, a linearis fajhé viszont a
legkiilonboz3bb Bsszetételi iivegeknél ugyanigy fellép.

A magyarézatot tehit a lehetséges atomi mozgésok kozott kellett keresni. Lo-
kalizalt rezgések dtmenetileg komoly jeldltnek szémitottak, de ezen az alapon semmi
elfogadhaté elméleti kép sem sziiletett.

A maig is elfogadott és azéta szdmos kisérlettel aldtamasztott elméleti mo-
dellt egyidejiileg Anderson, Halperin és Varma (1972) és W. A. Phillips (1972) (az
aldbbiakban: AHV-P) taldlta meg. Eszerint a lineéris fajhdt olyan atomok vagy

* Kivéve néhény réteges vagy szalas szerkezetii kristalyt, amelyek haromdimen-
zi6s jellegiiket csak nagyon mély hémérsékleten mutatjik meg.
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8.1 dbra. SiO iiveg és kristdly (a-kvarc) fajhsje
(Zeller és Pohl 1971). A szaggatott vonal a Debye-
féle T3-5t folytatja.

of A1 40 100
homerséklet, K

kis atomcsoportok okozzak, amelyek kétféle, enyhén kiilonbozé lokalis egyensilyi
éllapotban tudnak elhelyezkedni.

A két egyensiilyi allapot kézotti E energiakiilénbség a rendezetlen kornyezet
miatt helyrél-helyre valtozik. Nincs hatdrozott elSjele (hiszen mindegy, hogy me-
lyik allapothoz viszonyitjuk a masikat), ezért az n(E) valészintiségstiriiség péros
fiiggvény lesz, és ha E ~ 0 koriil nem tiinik el, akkor E kis értékeire allandéval
helyettesithetd: n(E) ~ no ha E < Ey, ahol Eg/kg ~ 10 — 100K. Ekkor az
1 K alatti tartoményban a fajhSt E energiafelhasadést kétdllapoti rendszerek (az
angol “two-level systems” altaldnosan elfogadott réviditését hasznalva: TLS-ek)
Schottky-fajhéinek szuperpoziciéjaként képzelhetjiik el:

= (E/2ksT)?
Cywn [ dBnokp—d2ksT)
v /o OB (B 2k T)
7(2
= Ty, (3.1)

ahol a nevez8beli cosh? okozta erds levigds miatt az n(E) TLS-allapotsiiriiséget
T < Ey/kp-re n(0) = no-lal helyettesithettiik; erre a hémérséklettartoményra var-
hatjuk el a TLS-fajhé linedris hémérsékletfiiggését. A linedris homérsékletfiiggés
megfigyelhetdségét a magas hémérsékletek felSl korlatozé masik kévetelmény, hogy
a TLS-jarulék a Debye-féle T° f5lé emelkedjék.

Hogy két egyensilyi helyzet kornyezete miért jelent pontosan két dllapotot,
arra kvantummechanikai megfontoldssal tudunk vélaszolni: ha az egyes egyenstlyi
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helyzeteknek megfelelé potencialgodrokben a gerjesztések energidja kpT-nél joval
nagyobb, akkor a TLS-t alkoté két allapot a két potencidlgodorbeli alapéllapot. Mi-
vel egy 0.3 nm &tmérdji merev godorben egy 30 protontomegnyi részecske transz-
laciéjanak els gerjesztési energidja 2 K korili hémérsékletnek felel meg, a kozelités
érvénye nyilvan csak kistomegii részecskék transzlacidjdra vagy kis tehetetlenségi
nyomatékid atomesoport orientdciévaltozasdra terjed ki.

Ilyen egység konkrét megjelenési forméjara tobb javaslat sziiletett (3.2 dbra).
Fémiivegben egy vakanciaszerii szabadtérfogat-felhalmozédas lehet az, amely kis
potencidlgaton atjutva, kis energiakiilonbség befektetésével helyet cserélhet vala-
melyik szomszédos atommal (ennek a gondolatnak az ivegatalakulds szabadtérfo-
gat-modelljével kapcsolatos kifejtését lasd: Cohen és Grest 1980). Kvarciivegben
egy két sziliciumatom kozott hidat képzd oxigénatom taldlhat két egyenstilyi hely-
zetet, ha a kovalens kétések egyensilyi hossztisagukhoz képest dsszenyomédnak (A)
vagy megnytlnak (B). Vukcevich (1972) szerint két orientaciés egyenstlyi helyzete
lehet nemkristélyos kornyezetben egy SiOy tetraédernek is (C).

8.2 dbra. TLS-ek néhdny lehetséges atomi konfigurdcidja: fémiiveg és SiOq

Ezek koziil és a hasonlé konkrét mikroszkdpikus képek koziil ivegek esetén
lényegében egyet sem sikeriilt maig sem megbizhatéan azonositani. Ezért djra meg
tjra felmeriilnek olyan — a realisztikus megfogalmazashoz talan tiil kozel nem juté,
de némi megértés reményét kinalé — altaldnos elméleti képek és modellek, amelyek
az tivegallapotra vonatkozé elképzelések alapjan prébaljék “leszarmaztatni”, vagyis
valamilyen kézzelfoghaté okra visszavezetni a TLS-ek 1étét.

Természetesen egy lehetdség az, hogy a “rendezetlen kérnyezet” Snmagaban
elegendd a kétallapoti rendszerek létrejottéhez. Ebbél a szempontbdl roppant ta-
nulsdgos Smith (1978) szdmitégépes szimuldcidja, aki amorf germénium egy 250
atombdl 4llé6 modelljén aszimmetrikus potencidlgddrok sokasigat taldlta, de vala-
mennyit a TLS-ekre jellemz8 1K-nél jéval nagyobb energiakillonbséggel. Az energia-
felhasadds eloszldsa azonban 0 koriil folytonosnak 1atszott és O-ra extrapolédlva realis
stirlisége adédott a kisenergidji TLS-eknek. Osszetettebb modelleken hasonlé szi-
muldciét végzett Brawer (1981) és Guttman és Rahman (1985). Az utébbi killénos
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érdekessége, hogy benne egy nagyobb atomcsoport l4tszik kétallapotd rendszerként
mozogni.

A kornyezet deformécidjat jellemzé paraméterek folytonos véltoztatdsaval a
potencialgddrok kettéhasadasat masodfaji fazisatalakulashoz hasonléan szemléltet-
hetjiik (Geszti T.: publikalatlan eldadas az 1980-as antwerpeni Condensed Matter
konferencidn; Kondor L.: magankozlés). Ezt a képet részletesen Klinger és Karpov
dolgozta ki (Klinger 1983).

Szuperionos vezeték esetén egy mdsik mechanizmuskor latszik mikodni. A
kristalyos kornyezetben mozgé folyadékszerti ionkomponens két egyensiilyi helyze-
tének valamilyen lokalis szimmetria miatt egybees energiajat teszi kiilonbozové az
Ssszemérhetetlenség (Beyeler et al. 1980) vagy a befagyott szennyez8k (McWhan et
al. 1977) hatésa.

Ez utébbi mechanizmusoknak az tivegekben is juthat szerep. Ennek a gon-
dolatnak egy konkrét modellen valé kifejtését tartalmazzak a jelen fejezet tovabbi
pontjai. A leirt modell kapcsolédik J. C. Phillips (1981) munkéjéhoz is, aki a TLS-
ek természetes helyét az iivegek belsé felilletein gondolja megtalalni.

A jelen pont héatralevé részében osszefoglalom a kétéllapotii rendszerekre (TLS)
vonatkoz6 legfontosabb kisérleti tényeket.

A TLS modell dramai megerdsitést nyert az ultrahangelnyelési kisérletekben
(Hunklinger et al. 1972, Golding et al. 1976a). Egyrészt kideriilt, hogy az iive-
gek hangelnyelése a hangintenzitas fliggvényében telitésbe megy at, ami a két szint
betéltésének kiegyenlitddésébdl ered. Mésrészt elegendden kis intenzitésnal és kb.
1 K hémérséklet alatt * az a(w,T) hangelnyelés (az | szabadithossz inverze) a
homérsékletté] és a frekvenciatdl jellegzetes fliggést mutat:

a(w,T) = Angw tanh (3.2)

hw

2kpT"
Itt a tanh(hw/2kpT) tényezd a rezonanciaszeriien elnyel8dé fonon altal indukalt at-
menetek koziil az energidban felfelé (abszorpcid) és lefelé (indukélt emisszid) térténd
valtozasok valdszintiségét megszabé Einstein-egylitthaték aranydnak kovetkezmé-
nye. Kevésbé trividlis az elol 4ll6 w eredete. Ez a TLS-fonon csatolds éltal okozott
atmenet (egy-fononos rezonancia-elnyelés) valészintiségére a perturbiciészamitas
mésodik rendjében kapott kifejezésbdl szdrmazik. A csatolas az egy fonon dltal
okozott deforméciéval ardnyos. Egy-fonon allapotban az egyenstlyi helyzetbdl valé
u kitérés w™1/2-el ardnyos, mert (mw?/2)u? « hw. A deformécié viszont a kitérés
gradiense, tehat megszorzédik egy k = cw tényezdvel, ahol k a fonon hullimszd-
ma és ¢ a hangsebesség. Igy adédik a \/@-val ardnyos TLS-fonon csatolas és az
w-val ardnyos 4tmeneti valészintiség. A fentiek szerint A o« 4%, ahol v a TLS-fonon
csatolés egyiitthatéja, amelytél természetesen nem varhatjuk el, hogy valéban min-
den fononra és minden TLS-re azonos 4llandé legyen; a rezonancia-hangelnyelést
érzékeld kisérletek mindegyike ennek a csatolasi egyiitthaténak valamilyen dtlagit
szolgaltatja.

* 1 K 5l6tt belép egy relaxéciésnak nevezett fononelnyelési mechanizmus
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A (3.2) egyenlet t3bb alapvet megfigyelést képes megmagyarazni, ami jelenté-
kenyen hozzajérult ahhoz, hogy a kétallapoti rendszerek modellje egyeduralkodéva
vélt az iivegek és egyéb tobbé-kevésbé rendezetlen anyagok mélyhémérsékleti ano-
mélidinak értelmezésében.

1) Mér Zeller és Pohl (1971) leirta, hogy az iivegek hévezetése az 1 K alatti
tartomanyban a kristalyokénal jéval kisebb és T?-tel arényos (3.3 dbra), ami jéval
pontosabban és univerzalisabban teljesiil, mint a fajhd linearitésa. A magyarazatnal
abbdl indulunk ki, hogy a hdaramot fononok szallitjak, amelyek szabaddthosszat
1 K alatt a TLS-eken valé rezonancia-elnyelés korlatozza. A k hévezetési egyiittha-
tét a fonongézra alkalmazott elemi kinetikus gazelméleti formulabél becsiilhetjiik
meg:

k= %Cm, (3.3)

ahol €' a héaram hordozéinak hékapacitésa, 7 az atlagos sebességiik és I a kdzepes
szabadithosszuk.* Az adott esetben € « T3, T = c a hangsebesség. Az [ szabad-
tthossz hémérsékletfiiggése viszont a (3.2) formulabsl kaphaté meg, ha figyelembe
vessziik, hogy T hémérsékleten a héiramot dominaléan w o< T frekvenciji fono-
nok szallitjik. Ezekre a tanh tényezs T-fiiggetlen, igy | oc a=! oc T-! és a (8.3)
egyenletb8l k o< T2, Gsszhangban a kisérlettel.

s
Ob)

S

3.8 dbra. Kvarc kristdly és iiveg hévezetése

. ~1, 1
hévezetss, Wm 'K

~3

10° L .
o4 1 10 100
homerseklet, K

2) Az 1 K-es tartoményban a hangsebesség jellegzetes log(T/Tp) alakd hémér-

sékletfiiggést mutat (Golding et al. 1976b), amelynek Ac valtozasa abszolit érték-

ben kicsi a valamilyen Ty referencia-hémérsékleten mért ¢ hangsebességhez képest,

* A fenti térgyaldsmédnak feltétele az is, hogy a dominalé fononok szabadit-
hossza jéval nagyobb legyen hullamhosszuknél. Ez a feltétel sériilni latszik a 10 K
folotti hémérsékleteknél, ami kapcsolatban lehet a hévezetés hémérsékletfiggésé-
ben fellépd platéval, pl. gy, hogy itt fononok helyett “fraktonok” veszik 4t a ho
széllitasat (Alexander et al. 1986).
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de igen nagy a kristalyos szigetelékben megfigyelheté értékekhez képest. Ezt a (3.2)
formuldbél a hangsebesség és a hangelnyelés kézéott fenndllé

o % L )
2 Crt) = B/ dw'c(u',To)_a(w 'Tz) as;) o) (3.4)
¢ 7 Jo w? —

Kramers-Kronig reldciéval lehet megmagyarazni, ahol P az integral féértékét jeloli.
A levezetéshez (Piché et al. 1974) az integralban frjunk ¢(w',Ty) = c-t, hanyagol-
juk el a vizsgdlt hanghullim w frekvenciajat az integrélba jelentds jarulékot adé
w' frekvencidk mellett, hasznaljuk w’ helyett az w integraciés valtozét és évatosan
helyettesitsiik be a (3.2) formulat, emlékezve ra, hogy érvényét nagy frekvenciak
felé erésen korldtozza legalabbis az n(hw) &~ ng kézelités:

Ac cAny [* dw hw hw
T = /0 :(tanth—T — tanh E)A (3.5)

Figyelembe véve, hogy a két tanh kiilonbsége nagy frekvencidknal exponencidli-
san levag, latjuk, hogy az integral érzéketlen a hangelnyelés nagyfrekvencids vi-
selkedésének részleteire, ami utélagosan igazolja ng kiemelésének és a oco-ig vals
integrdlasnak a helyességét. Ekkor az integralt elészor véges felsé hatérig véve, két
tagra bontva és bevezetve az elsé tagban az z = hw/kpT, a mésodikban pedig az
@ = hw/kpTy integraciés véltozét, végiil pedig az eredeti felsé hatérral végtelenhez
tartva, kézvetleniil megkapjuk a vart logaritmikus hémérsékletfiiggést. Ennek me-
redeksége a legpontosabb mérését igéri az A egytitthaténak, amely viszont — mint
mér emlitettiik — erdsen kdzvetett informéaciét ad a TLS-fonon csatolds erdsségérol.

A hetvenes évek végén tovabbi véltozatos kisérleti anyag gytlt 6ssze, sok j
informaciét szolgéltatva a TLS-ek természetérsl. A leglatvanyosabbak a 0.1 K
alatt elvégezhetd fonon-ekhé kisérletek voltak, amelyekben a két allapotbdl, mint
egy kvazispin z-komponensének két sajitallapotabél, koherensen forgé és fonono-
kat kisugdrzé kombindcidk jonnek létre (Graebner és Golding 1979), a méagneses
magrezonanciabdl ismert spin-ekhé és a lézeranyagokban megfigyelheté foton-ek-
hé mintdjéra. Ionos iivegekben elektromos gerjesztéssel is sikeriilt megfigyelni
TLS-ekkel kapcsolatos veszteségi és polarizaciés anomalidkat és ekhdjelenségeket.

A névekvé kisérleti anyag rendszerezése kozben jelentés elérehaladdst hozott
az egyik allapotbél a mésikba valé dtmenet kinetikdjanak részletesebb vizsgalata. A
fizikai kép mér AHV-P (1972) munkajdban jelen volt: az 4tmenetet fononok elnyelé-
se illetve kibocsatdsa segiti, alacsony hémérsékleten kizérdlag egy-fonon rezonancia
médusban, magasabb hémérsékleten (kb. 1K f6l6tt) egy relaxaciés médusban is
(Jéckle 1972). Kezdetben egy “standard modell” ltszott kirajzolédni, amelyben né-
hany paraméter eloszlasfiiggvényére tett egyszerii feltevések leirnék a sokféle mérési
eredményt. A paraméterek illesztésében meglevé ellentmondasok kikiiszobolésére
bevezetett médositdsok — kéztitk az én probéalkozédsom (Geszti 1982b) — azonban
nem jértak meggy6zé sikerrel. Ugy tiinik, hogy bér a kiindulé kép alapjaban véve
helyes, mér viszonylag alacsony energidkon megjelennek olyan gerjesztések, ame-
lyeket nem lehet a standard modell keretei kozé eréltetni.

30




image35.jpeg
Emiatt a jelen értekezésben elhagyom a fonon-asszisztalt alagiteffektus részle-
teinek targyaldsat, és visszatérek arra a bevezetében mar emlitett alapvetd kérdés-
re, hogy vajon teljesen véletlenszerii-e a kétéllapot hibahelyek keletkezése, vagy
az amorf szildrdtest lokélis szerkezetében felismerhetjiik valamilyen szisztematikus
okat.

3.2 A Frenkel-Kontorova modell konfigurdciés gerjesztései

Eltéréen a fononoktdl, amelyekben az atomok régzitett egyensilyi helyzet koriil
rezegnek, a TLS-ekben az atomok elrendezése, szomszédséga, egyszéval: konfigura-
ciéja megvaltozik. Ezek tehét konfigurdcids gerjesztések.

Konfiguracids gerjesztéseket mutaté elméleti modellek az utébbi években az
Gsszemérhetetlenség vizsgélatéval kapcsolatban meriiltek fel (Bak 1982). Ez a
526 kiilonboz8 térbeli periédust szerkezetek illeszkedésénél 1étrejové jelenségesopor-
tot jelent. Legegyszer(ibb esetében az egyik szerkezetet viszonylag merev kristaly
(szubsztrdtum), a mésikat konnyebben deformélédé részrendszer képviseli. Ennek
az esetnek vizsgilatdban kozponti jelentdséget kapott az eredetileg kristalybeli disz-
lokdciék modellezésére alkotott Frenkel-Kontorova (FK) modell (1939). Ebben az
egydimenziés modellben, amelynek tbbnyire csak sztatikus viselkedését (egyenst-
lyi konfigurdcidit) vizsgaljak, a mozgékony részrendszer egy rugdkkal Ssszektott
atomsor, a szubsztratum pedig egy ugyanezekre az atomokra haté periodikus po-
tencidl. Az 1, 29,... helyen levé pontszerti atomokbdl 4llé rendszer potencialis
energiaja tehdt

i) = TV + 2 err - 21— b7, (36)
ahol A a rugééllandé és V(z) = V(z + a) a periodikus potencidl. Az Ssszemérhe-
tetlenséget a # b jelenti.

Az FK-modell egyensilyi dllapotainak jellegében fazisitmenet-szerti valtozés
all be a periddikus potencidl erésségének valtozdsakor. Gyenge potenciél esetén a
rendszerre a szubsztrdtum altal modulélt, de folytonos elestiszdsra képes Ssszemér-
hetetlen fazis a jellemz6. A potencidl erésodésekor a mozgé lanc "megszilardul”:
rogzit6dik, mégpedig vagy osszemérheté ("kristalyos”), vagy kaotikus (7iivegszerti”)
konfigurdcioban (Aubry 1978, Bak és Pokrovszkij 1981).

A (3.6) potencidlban az egyenstlyi allapotokat z; szerinti derivéléssal kaphat-
juk meg. Ha bevezetjik a Wi = z; — 21 segédvéltozét és az F(z) = V'(z)/A
jelolést, az eredmény kétvaltozds leképezés alakjaba {rhaté:

Wiss = Wi+ F(zy), (3.7a)
Tt =1+ Wi, (3.70)

Ezen a leképezésen keresztiil barmelyik két atom helyzete meghatédrozza az egész
konfigurdcidt.
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Ha a potencial tiszta szinuszos, akkor a leképezés megegyezik az un. standard
leképezéssel (Chirikov 1979); a standard leképezés kaotikus trajektériai generdljdk
az FK modell kaotikus konfiguracidit.

Ha a periodikus potencidlt parabolakbél rakjuk ossze (3.4 dbra):

_[Va+ta),
v = { fot "l < 2 @8

\ANAAS

-a/2 0 /2

3.4 bra. A (3.8) periodikus potencial

aklor egyrészt a rendszernek csak megszilardult (tSbbnyire kaotikus) dllapotai lesz-
nek, mivel a potencial csticsai megakadalyozzak az atomlanc szabad cstiszdsat, més-
részt (3.7)-bdl jOl kezelhetd linedris egyenletrendszer lesz (Aubry 1987).

Ezt hasznalta Beyeler et al. (1980), majd Pietronero et al. (1981) arra a célra,
hogy egy az tivegeknél egyszeriibb, kevésbé rendezetlen anyagcsaldd: a szuperionos
vezetSk esetén azonositson egy fizikai hatdst, amely kétallapotd rendszerekhez ve-
zet: ez a hollandit nevii szuperionos vezetében kvézi-egydimenzids lancokat alkoté
mozgékony ionok és kérnyezetitk kozotti Ssszemérhetetlenség. Mivel a kovetkezd
pontban leirt sajat munkdmban ennek a két cikknek a formalizmusét hasznaltam,
Ssszefoglalom a késébbiek szempontjabdl lényeges részleteket.

Ha kizarjuk az olyan konfigurdcidkat, amelyekben egy parabolikus godérben
egynél t6bb mozgékony részecske foglal helyet (ez nem tdl nagy stirtiségeknél magé-
61 teljestil), akkor a konfiguraciét teljesen jellemzik a j(1)-edik godorben levé l-edik
részecske utani tires godrok

p=jl+1)-i0-1 (3.9)
szamai. A (3.6) potencidlis energidt ezektdl fiiggé Hamilton-figgvénnyé lehet
transzformélni. Ecélbdl az l-edik részecskére vezessitk be a godron belili kitérést
leiré

w=z;—j(l)a (3.10)
koordinatékat. Ezek szerint kell a potencidlt minimalizalni a {p;} konfiguréciés val-

tozék adott értékeire. Ha a kapott u;-ek nem teljesitik az u; < a/2 (VI) {feltételt,
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akkor az adott konfiguraciot ki kell zérni: ilyenkor a rugdk 4thtiznak egy részecskét
egy masik gddérbe, és akkor az mar egy masik konfigurdcid. Azok a {p;} sorozatok,
amelyekhez 1étezd konfiguracié tartozik, eléllitjdk a rendszer minden lehetséges
metastabil egyensilyi helyzetét.

A megval6sulé konfiguracickra az eredmény

Uia=JY e =11Ppp,, (3.11)
<

ahol az "id” index “idealisat” jelent és a kivetkezé pontra utal; a tavolsdggal ex-
ponencidlisan csokkend kélesénhatas csatoldsi allandéja

__8a muwa\?
T=imas (5) k (3.12)
hatétavolsaga pedig
A= [In(1/a)]t, (8.13)
végiil az « jellés magyardzata:
2
o mwg 44 vij2
a=1-7 ((1+mw§). 1) (3.14)

(jegyezzitk meg, hogy 0 < a < 1).

Ha feltessziik, hogy a (3.9) Gsszefiiggéssel definidlt p; csak 0 vagy 1 lehet (nem
tl kicsi stirtiségeknél ez magéatdl teljesiil), akkor 6t kvéazispin-véltozénak lehet te-
kinteni és a (3.11) Hamilton-fiiggvény egy Ising-modellnek felel meg. Egy mésik,
még hasznosabb reprezentacisjat kapjuk (3.11)-nek ugyanerre az esetre, ha beve-
zetjiik a periddikus potencial godreinek j indexétél fiiggs, a godor betdltottségét
leird o véltozékat:

0, ha betdltott,
9= {1, ha iires. (3.15)
Kénnyt belatni, hogy (3.11) az aldbbi alakra hozhaté:
Uia =17y exp(—n};)o50, (3.16)

J<j’

ahol nj;, az iires j-edik és j'-edik gdddr (vakancia) kézott levd betdltstt godrok
széma. (3.16) tehat a tavolsiggal exponencialisan csdkkend vakancia-vakancia kél-
csonhatast ir le.

Ezekutén a modell konfiguracids gerjesztéseit gy tekinthetjiik, mint a kéleson-
hatdsi energia megvaltozdsat egy-egy vakancia elmozduldsakor. frjuk a pillanatnyi
konfigurdciét gy, mint a vakancidkat elvélaszté betdltott g6drok n%., szdmainak
sorozatat. Ha pl. egy ..;5;3;... konfiguricié a kozépsé vakancia elmozdulisakor
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...j4;4;...-re valtozik, akkor a vakancidnak elsé szomszédaival valé eredé koleson-
hatésa hatérozza meg a konfiguréciés gerjesztést. Ha az els§ szomszédok tavol-
sdga szimmetrikusan valtozik, pl. ... -1dl ...;3;4;...-re, akkor az elsészomszéd-
kdlesdnhatas véaltozatlan marad, és a konfiguracids gerjesztést a mésodik szomszé-
dokkal valé, tehét exponencidlisan gyengébb kolesénhatdsok hatarozzak meg. Ha
még a masodikszomszéd-kornyezet is szimmetrikus, akkor a harmadik szomszédok-
kal valé kolesonhatés adja a konfiguraciés gerjesztést. Jegyezziik meg, hogy a kozel
szimmetrikus helyzetbél valé tovabbmozdulashoz a vakancidnak sokkal nagyobb
energiat kellene befektetnie; ez indokolja, hogy alacsony h8mérsékleten a mozgd
vakanciat éppen kétallapoti rendszernek tekinthessiik.

A hollanditra vonatkozé kisérleti adatok illesztésébdl Pietronero et al. (1981)
és Lohneisen et al. (1981) azt kapta, hogy az aszimmetrikus kérnyezetben moz-
g6 vakancidk elsészomszéd-kolesdnhatésabdl eredd fajhdjérulék 370 K koriil ad egy
Schottky-csticsot, ez tehat a mélyhémérsékleti viselkedésben mar nem vesz részt.
A miésodikszomszéd-jarulék 5.5 K koriil ad egy csdcsot, a harmadik szomszédok
0.09 K koériil. A kettd kozotti résben (1 K koriil) nincs konfiguracios fajhéjarulék.

Ez a modell a kvézi-egydimenziés szuperionos vezetd hollandit alacsonyhémér-
sékleti termikus viselkedését j6l leirja, de mivel izolalt fajhdcsticsokat ad, kozvetle-
nill nem magyarézhatja az {ivegek nagyjabdl linedris fajhdjét. Az aldbbi pontban
egy olyan modellt mutatunk be, amely egy 1épésnyit kézeledik az tivegek realitdsd-
hoz.

*3.3 Kétallapotii hibahelyek egy nemidedlis Frenkel-Kontorova modell-
ben

3.3.1 Frusztrécié és kétéllapotu hibahelyek

Amint mar a 3.1 pontban emlitettem, szuperionos vezeték konfiguriciés ger-
jesztési spektruménak magyardzatéra az eléz8 pontban térgyalt dsszemérhetetlen-
ségi mechanizmuson kiviil még egy javaslat sziiletett: az, hogy lokalizalt toltott
szennyezék kélesonhatésa a mozgékony ionokkal megvaltoztathatja két, kiilonben
ekvivalens egyensilyi helyzet energiakiilonbségét (McWhan et al. 1977).

A jelen pontban azt akarjuk megmutatni, hogy egy az egydimenziésnal valami-
vel bonyolultabb geometriajii modell mindkét hatést produkalni tudja: vakancia-
szerti mozgékony hibahelyeket, amelyek t6bb egyensilyi helyzet kozott vélaszthat-
nak, és helyhezkotott hibahelyeket, amelyek az elébbiekkel kolesénhatva mébdositjak
az azok egyenstilyi helyzetei kozotti energiakiilonbségeket.

Ezek a TLS-hez vezetd mozgékony és nem mozgékony hibahelyek modelliinkben
egy kétdimenzi6s kristaly két szemeséje kozotti szemesehatér mentén helyezkednek
el. Hogy ennek az iivegekhez mi koze lehet, az indokoldst kivan.

Az indokolas az {ivegéllapot szerkezetére vonatkozd hatérozott elképzelésbél
indul ki. Eszerint (Hoare 1978, Spaepen 1981) az iivegekben az atomok nemkris-
talyos szimmetrijn, de tokéletesen koordinalt csoportokat (klasztereket, fiirtoket)
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alkotnak. Bizonyos méret f6l6tt a korlatlanul folytathaté kristdlyos szimmetria hia-
nya frusztrélja a tokéletes koordinécié kialakulédsanak tendencidjat, ezért a fiirtoket
helyenként szemcsehatarral analég belsé feliiletek szakitjak meg.* Ezeken a belsd fe-
lilleteken levs egyes atomok tipikus frusztraciés helyzetben vannak: a két érintkez
fiirt versengd vonzasdnak egyidejtileg nem tudnak eleget tenni és valasztaniuk kell,
hogy melyikhez csatlakozzanak. Ez akkor torténik meg, ha a két geometriailag
kiilénb6z6 helyzet elég messze van egymastol, hogy a folytonos atomkdzi potencié-
lok kettés potencidlgodrét hozzanak 1étre.**

Ezek a frusztralt helyzeti atomokkal dekoralt belss feliiletek tigy tekinthetdk,
mint egy frusztréciés hélézat hirjai (Toulouse 1977; lasd a jelen értekezés 1.2 pont-
jat, azon beliil az 1.1 &brat). Ezek a htirok nem-topolégikus (tért atom elhelyezésére
elegendd) diszklindcidkat (Nabarro 1967) kotnek Gssze egyméssal (3.5 dbra).

8.5 abra. Konfiguriciésan gerjeszthetd atomok egy diszklindciébél kiinduls
fiirthatdr mentén

Ez az a szitudci6, amelyet a jelen pont tovébbi alpontjaiban egy egyszert: két-
dimenziés kristély-szemcsehatdr modelljén fogunk megvizsgdlni.

* Az irodalomban eléfordulnak olyan allitisok, hogy rendezetlen kézeghen
a feliiletszerti hibahelyek topoldgiailag instabilak (Rivier 1983) vagy - ami
val6szintileg ugyanazt jelenti — rosszul definialhaték (Egami és Vitek 1983). Ezek
a meggondoldsok az tivegallapot tokéletes rendezetlenségének képén alapulnak. Mi
itt ezzel szemben a lokalis rendez8dést hangstilyozzuk; trivialis, hogy rendezett tar-
tomanyok kézott 1étezik jéldefinidlt hatérfeliilet.
** Elészor J. C. Phillips (1981, 1982) vetette fel azt a gondolatot, hogy {ivegekben
a TLS-ek belss feliiletek mentén koncentralédhatnak.
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3.3.2 A szemcsehatar kevert rugoji Frenkel-Kontorova modellje

Amint mér az el6z6 alpontban emlitettem, a vizsgdlt modell egy kétdimen-
zids, a réacsallanddji, négyzetracsos kristaly két szemcséje kozotti hatdr tovabbi
leegyszertisitésével jon létre. A geometridt a 3.6 dbra mutatja, amely — mintegy
vonatkozasi rendszer céljaira — kolesonhatés nélkiili, torzitatlan szemcséket mutat.
Az A szemcse feliilete sk, mig a B szemcse csatlakozé feliilete lépcséket alkot oly-
moédon, hogy a B szemcse egészének adott helyzete mellett mindenhol a lehetd
legkdzelebb keriljon az A szemcséhez. A két szemcse kbzotti orientacidkiilonbség
sz6gét a 0 < ¥ < 7/4 intervallumra korldtozzuk, amit a krisztallogréfiai iranyok
valamelyikére mindig megtehetiink.

3.6 dbra. Egyszerli geometridji hatér két merev kétdimenziés négyzetrics-
szemcse kozott. A csiics-atomokat korok jelzik.

Jeloljiik az zf,y] szdmokkal a B szemcse hatéran levs l-edik 1épesS cstcsén
levé atom merev-szemcse koordinatéit. A cstics és az A szemcse y) tévolsiga a

0<y? <asind, (3.17)

korlatok kozé esik, ahol az alsé korlat a két szemcse kozotti taszité kolesonha-
tést modellezi, a fels§ korlét viszont az A szemeséhez vald maximélis kozelkeriilés
feltétele, killonben eggyel rovidebb 1épesd valasztasa Gtjan a sind-val kozelebb ke-
riilhetnénk az A szemcséhez.

Azokat a merev-szemcse koordinétékat, amelyek kielégitik a (3.17) feltételt,
elemi geometridval beldthaté médon (l4sd a B. fiiggeléket) az

0 {z?+b+asin19, ha ¢ <,

T = z) + b, ha y! > ¢ (3.18)
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0 : 0
0 _ y/ —c+asind, hay} <e,
Yit1 {y? —-c hay) >c (3.19)

iterdcié adja meg, ahol

b = acos([ctgd] + tgv), (3.20)

¢ = asind¥{ctgd}, (3.21)

[]és { } pedig egy szém egész ill. tortrészét jelenti.
y 0
AT

asiny

o
C asinU yl"

8.7 abra. A (3.19) leképezés

A (3.19) egydimenzids leképezést a 3.7 dbra mutatja. A leképezés hasonld
az invertalt spirdlis attraktor Poincaré-leképezéséhez (Gnidig et al. 1982); 0 és
asin® kozott egyenletes eloszlasi szdmok kaotikus sorozatat generdlja, amelyben
az y < c értékek koncentracidja {ctgd}. Ez a sorozat vezérli killsé zajként az
koordinatéakat generalé (3.18) leképezést.

Most vegyiik figyelembe az A és B szemcse kozotti kolesonhatést, amely defor-
maélja a szemcséket. Azért, hogy a rendszer konfiguréaciés gerjesztéseinek kezelhetd
matematikai modelljét kapjuk, tovabbi egyszeriisitéseket vezetiink be: az A szem-
csét merev, deformalatlan szubsztratumnak tekintjiik, a B szemcse atomjaira haté
szubsztratum-potenciélt pedig szepardlhaténak vessziik fel: V(z,y) = V(z)f(y),
ahol V(z) = V(z + a) és

_ /1, hay<asind,
fy) = {0, ha y > asind, (3.22)
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ami azt biztositja, hogy a periodikus potencidl csak a cstics-atomokra hat. Az
f(y) figgvény nemfizikai J-fiiggését csak a matematikai kényelem indokolja: ez te-
szi lehet6vé, hogy modelliinket egy egydimenziés periodikus potencidlban mozgd
pontsorra egyszertsitsiik.

A csics-atomokat a B szemcse rugalmas anyaga koti 6ssze. Ezt az aldbbiak-
ban rugékkal modellezziik, amelyeknek — a (3.18) egyenletnek megfeleléen — kétféle
hossziisaga van, de egyféle rugalmassagi dllanddja, azaz egyenlé visszatérité erét ad-
nak egyenl6 relativ hosszisigvaltozasra. Ilyen feltételek mellett a szubsztratumtél
és a rugdktdl eredd egyiittes potencialis energia

Ab
¢z} =Y (Vi) + Sy —a— b)), (3.23)
1
ahol by = 2}, — af (v.5. a (3.18) egyenlettel) és b-t a (3.20) egyenlet definélja.
A (3.23) egyenlet egy olyan Frenkel-Kontorova (FK) modell potenciélis ener-
gidja, amelyben két kiilonbézé hosszisdgd rugdfajta keverékét talaljuk, az Yy <ec
ill. > ¢ eseteknek megfeleléen.

A kevert FK modell egyensilyi 4llapotaiban az z; koordinatdkat a (8.7)-hez
hasonld, ezittal zajos, de teriilettartd

Wit

Ti+1

Wi+ F(a), (3.24a)
T+ Wi (3.24b)

Il

kétdimenzids leképezés adja meg, ahol v; = by/b.

A modell tulajdonsdgai a kétféle rugd keverékének a statisztikdjatol fiiggnek.
Bar ezt a statisztikdt a viszonylag egyszerii (3.19) egydimenzids leképezés teljesen
meghatérozza, a modellre vonatkozé kévetkezményeit nehéz attekinteni. Ezért a
tovébbi vizsgilatot arra az esetre korldtoztam, amikor a hosszabb rugdk higitott
oldatot alkotnak a rovidebbek alkotta idedlis FK-modellben. Ez a hatareset akkor
jon létre, ha a ¥ sz0g éppenhogy alatta marad arcctg(n)-nek, ahol n egész szam.

Rovidtavi kélesénhatésok esetén azonban egy hig oldat tulajdonsagai vissza-
vezethetSk egyetlen oldott atom tulajdonsdgaira, ezért az aldbbiakban egy izolalt
"hossz-hiba”, azaz egy idedlis FK(-modellben elhelyezett egyetlen eltérd egyenstlyi
hosszisagu rugd vizsgélatéra tériink at.

Az aldbbiakban a "hibahely” vagy ”hiba” kifejezést az idedlis FK-modelltél
eltéré rugdk vagy atomok szdméra tartjuk fenn. Ezek a modellben befagyasztott
rendezetlenséget képviselnek (v.6. az értekezés 1.1 pontjaval). Megkiilonboztet-
Jjiik ezektdl a ”vakancidkat”: a periodikus potencidl iiresen maradt godreit (ldsd a
jelen értekezés 3.4 pontjit): ezek a modell mozgékony, alacsony hémérsékleten is
termalizdlt szabadsagfokai, amelyek a konfigurdcids gerjesztéseket hordozzdk.
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3.3.3 Izoldlt befagyasztott hibahelyek

Vizsgaljuk meg elészor az el6zé alpontban bevezetett izoldlt hosszhiba esetét.
Legyen ez a nulladik és az els6 atom kozott elhelyezkedd hosszabb rugd: A; = &p.
Ekkor a (3.23) potencidl konkrét alakja:

8({2)) = dol{2}) ~ 75 (a1~ w0)?, (3.25)
ahol ¢o({z})-et a (3.6) egyenlet adja meg, és
e b"b: b (letgd) + tgo + 1) (3.26)

Az aldbbiakban V(z) mindig a parabolékbél Ssszerakott (3.18) periodikus po-
tencial.

A (3.25) potencialt, Beyeler et al. (1980) nyomén (lésd a jelen értekezés 3.4
pontjét), fejezziik ki a p; kvazispin-véltozk ((3.9) egyenlet) és az u; gddronbeliili
elmozduldsok ((3.10) egyenlet) fiiggvényeként:

¢({=}) = 6({pi}, {ur})

anz
=3 (Stui+ é(“I+1 —w)? + Aa(uips — w)(pi = (p)) 5
72 2 (3.27)

A
- 75(&(1)0 +1) 4y — uo)Z + const,

ahol (p) = b/a—1 a p; véltozd 4tlagértéke. Ekkor az egyensiilyi konfigurdciét gy
kapjuk meg, hogy a potencialt az {u;}-ek szerint minimalizéljuk, és az {gy adédé
uR({p1}) egyenstilyi kitéréseket visszahelyettesitjiik a potencidlba. Az eredmény egy

U({p}) = ¢({p1}, {ud({m:})}) (3.28)

alaki kvazispin-Hamilton-fiiggvény lesz. Ennek a konkrét kifejezését a C. fiiggelék-
ben vezetjiik le.
Az eredmény:

U =Uia+ JF(7,@) [Z A + 1)]2, (3.29)
1

ahol U;q az idedlis (hibamentes) FK-modellre Beyeler et al. (1980) &ltal kapott
(3.11) kvéazispin-Hamilton-fiiggvény, a J csatoldsi 4llandét (3.12) adja meg, végiil

Fly,a) = X (3.30)

gy 5

4a _I—W'
T 2a

Az eddig vizsgilt hosszhibahoz hasonléan térgyalhaté a csatoldsi hiba esete is.

Ez a mozgékony lanc egy olyan atomjat jelenti, amely a szubsztratum-potencialhoz
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1+¢€-szer erésebben csatolédik, mint a t&bbi atomok. Most a (3.27)-nek megfeleld
potencidl

mw? A
o{e}) = 2 (T5ut + 5 (s = w)? + Aa(urrs — )i~ (p)))
[ (3.31)

mwo 9
+ f—“os

ha az | = 0 atomot vélasztjuk szennyezének.
A hosszhiba esetével teljesen analég szamolas eredménye most az aldbbi kvézi-
spin-Hamilton-fliggvényt adja:

2
U =Us+JK(, o {ngn(uo l'*‘/ﬂ/*p,] , (3.32)

ahol Ujq, J és ) kifejezéseit a (8.11)-(3.13) egyenletek adjéik meg, mig

K¢ a)= %ﬁ (3.32)
l-a

jellemzi a szennyez atom &ltal okozott perturbéacist.

Jegyezziik meg, hogy mind a hosszhiba, mind a csatolési hiba esetében a kapott
energiavaltozasokat megszabé F(y, ) ill. K (¢, «) fiiggvények a perturbécié eréssé-
gét megszabd v ill. £ paraméterek értékeitd] fiiggéen mindkét eldjeliiek lehetnek.

A kapott kifejezéseken érdekes hatéreseteket lehet megvizsgalni, leginkdbb
ellenérzés céljabdl. Mindenekelétt emlitsik meg, hogy a vy — oo hosszhiba vég-
telen hosszd rugdt jelent, a £ — oo csatoldsi hiba pedig a szubsztratumhoz mere-
ven rogzitett atomot. Mindkét esetben kézvetlen szamitéssal ellenSrizhetjiik, hogy
az ilyen hibahelyek jelenléte, varakozdsunknak megfelelden, teljesen megsziinteti a
csatolast a lanc két fele kozott.

Erdekesebb az az "utcasarok”, ahol a hosszhibak és a csatolasi hibdk csaladja
talalkozik: ay = 1 hosszhiba (egy 2b hosszti rugd) és a £ = —1 csatolasi hiba (egy a
szubsztratumhoz egyéltaldn nem csatolédsé atom) ekvivalensek, amit megint (nem
teljesen trividlis) kozvetlen szdmoldssal ellendrizhetiink.

3.3.4 A hibahelyek &ltal generalt TLS-ek

A vakancidk (p; # 0 helyek) kélesénhatnak egymaéssal is (ldsd a (3.11) egyen-
letet), a lokalizalt hibahelyekkel is ((3.29) és (3.32) egyenlet). Barmelyik vakancia
ugrasakor mindkétfajta kélesonhatési energia értéke megvaltozik.

Amint Pietronero et al. (1981) rémutatott (l4sd a jelen értekezés 3.4 pontjat),
az idedlis FK-modellben akkor keletkeznek kisenergiju konfigurdciés gerjesztések,
ha a vakanciaugrés olyan konfigurdciék kézétt torténik, amelyek az elsészomszéd-
kélesonhatésok szempontjabdl elfajultak. Ilyenkor az energiavéltozast a mésodik,
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harmadik stb. szomszédokkal valé kélesénhatds aszimmetridja okozza. Amint mér
a 3.4 pontban lefrtuk, a hollanditra jellemz6 paraméterértékek mellett a mésodik-
szomszéd és a harmadikszomszéd eredetti fajhécesicsok kézott, 1 K koriil gerjeszté-
sek nélkiili rés van.

Ezt a helyzetet véltoztathatjék meg lényegesen az elézé alpontban térgyalt lo-
kalizélt hibahelyek. Ha a (3.29) egyenletbeli JF(v,a) vagy a (3.32)-beli JK(&,a)
éppen valahova a rés kozepére esik, akkor a vakancia-hibahely kdlesonhatds meg-
sziintetheti a masodikszomszéd-kolesonhatésok szimmetrijébél eredd kvézi-elfaju-
last, és az energiavaltozast 0.09 K-t8l eltolhatja 1 K kdzelébe.

Hogy illusztraljuk az ebbél eredd fajhéjarulék jellegét, elhanyagoljuk a harma-
dikszomszéd vakancidkkal valé kolesonhatést; ekkor az egyetlen vakanciaugrasnak
megfeleld TLS energiafelhasadésat kézvetleniil (3.29) ill. (3.32) adja meg (ebben
a durva térgyaldsban az alagiiteffektus médosité hatésat nem vessziik figyelembe).
Ha pl. egy hosszhiba esetében a vakancia az l-edik atommal cserél helyet, akkor a
hosszhibaval valé kélesénhatésbél eredd energiavaltozdsa (3.29) és (3.30) szerint

AE; = 2De™ %/, (3.33)

ahol

D =2JF(y,a)(a”?-1). (3.34)
A (3.33) energiafelhasaddsnak a fajh8ben a

(AE,/2T)

G(T) = coshz(AEl/ZT)

(kp=1) (3.35)
Schottky-cstics felel meg.

A befagyott hibahelyek helyzete mar a megszildrduldsnal rogzit6dik (lasd az
értekezés 1.1 pontjat). A TLS-vakancia helyét viszont erds elsészomszéd-vakancia
kélesonhatésok korlatozzék éppen két lehetséges egyensilyi helyzetre. Ezért a hiba-
hely-vakancia tavolsagot jellemzé I index barmilyen értéket azonos valészintiséggel
vehet fel. Ekkor egy elegendéen nagy mintaban a megfigyelheté fajho a

o) = i Cy(T) (3.36)
I=1

Gsszeggel lesz ardnyos. Ennek a kifejezésnek a viselkedését a 3.8 dbra mutatja a A
kolesénhatasi hossz két értékére (A =1 és 2).
Az eredményt konnyti értelmezni a

|5AE! "1 =2 (3.37)

al ~ AE
allapotstirtiségen keresztiil: ez az Allapotsiiriiség az energiafelhasadds inverzeként

divergl, emiatt T — 0 esetén a fajhé az dllandé (31n2)X értékhes tart. Az Ssszeg
diszkrétsége miatt azonban a fliggvény oszcillal: minél kisebb A, annél ritkdbbak
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3.8 abra. Egy hosszhibdhoz képest véletlen helyzetii, szimmetrikus kettds po-
tencidlvélgyli vakancia fajhéjarulékdnak hdmérsékletfiiggése, a A kélesénhatdsi
hossz két értékére (D-t a (3.34) egyenlet adja meg)

az energiaszintek egy adott felhasadds kdrnyezetében, és annal jobban elkiiloniilnek
az Gsszeget alkoté Schottky-csiesok.

Megjegyezziik, hogy (3.35) péros fiiggvénye az energiafelhasaddsnak, emiatt
nincs kvalitativ killonbség vonzé és taszité hibahely-vakancia kdlesdnhatés kozott.
Ennek beldtasara csak azt kell meggondolnunk, hogy a hibahelyhez képest vélet-
len eloszlast kétallapott rendszerekkel van dolgunk, nempedig egyetlen vakancia
4llapot-létrajaval.

3.3.5 Az eredmények diszkusszidja

Az fivegekre a kisenergidjii TLS-ek nagyjabdl dllandé dllapotstiriisége jellemz.
Az itt térgyalt modell divergdld allapotstirtiséget ad, ami T' — 0 esetén nem eltiing,
sét nem is extenziv entrépidhoz vezet. Ennek oka nyilvén az, hogy egyetlen hiba-
hely esetében a hibahely-vakancia tévolsag nem korldtos, {gy a lehetséges allapotok
szdma a minta hosszdval ardnyosan végtelenhez tart. A kévetkezé pontban meg-
vizsgaljuk, hogy ez a tilegyszeriisitett kép hogyan valtozik meg a hibahelyek veges
koncentréacidja esetén.

A modell egydimenzidssdga lényeges hatranynak létszik, ha a valdsigos tive-
gekre nézve akarunk beldle kovetkeztetést levonni. Mégis tgy latszik, hogy még ez
a tilegyszertisitett egydimenziés modell is képes illusztrélni a valésédgos rendsze-
rek egynémely sajétsagait. Célszert ezeket a sajitsigokat dgy bemutatni, mint a
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A cimben szerepld tivegeket és ideghélézatokat a spiniivegek kapcsoljak Gssze:
‘antasztikusan érdekes és bonyolult magneses anyagok, amelyek mindkettd-
delljéiil szolgalnak.

tekezésem témakore a rendezetlen rendszerek elméletéhez tartozik, ami az
tizendt évben a kondenzalt anyagok fizikaja és a statisztikus fizika hatérte-
eként rendkiviil intenziv fejlédésen ment keresztiil.

Harom kutatési teriileten végzett munkat mutatok be: ezek a folyadék-tiveg
ulés elmélete, az iivegek alacsonyhémérsékleti tulajdonségait meghatérozé
potii rendszerek elmélete, és az ideghdlézatok modelljeinek kiilénbozd valto-
Az utébbiakat a spiniivegekkel valé analégidra épild Hopfield-modell tette
ainkra a statisztikus fizika kedvelt kutatasi teriiletévé.

A tartalmi kapcsolatot a harom teriilet kozott két alapvetd fizikai fogalom: az
Sdicithssértés és a frusztricié megjelenése jelenti. Ezeket a fogalmakat vezeti be
kezés elsé fejezete, amit a fentemlitett harom témardl szolé egy-egy fejezet

Eovet.

A hérom témakér killonallasa miatt a 2., 3. és 4. fejezetek mindegyike a téma
1almi elézményeinek osszefoglalédsaval kezdédik, amit a sajat eredmények bemu-

kovet. Hogy ennek ellenére konnyti legyen elkiiléniteni az Ssszefoglalé és a
munkén alapuld részeket, az utébbiak alcimeit a szovegben és a tartalomjegy-
en csillaggal jeloltem meg.
+ szeretnék koszonetet mondani azoknak, akik lényegesen hozzésegitettek az
Jésben leirt munka elvégzéséhez. Az livegekkel Bartha Lasz16 és Nagy Elemér
egek irdnti érdeklédésének hatésdra kezdtem foglalkozni. Az iivegatalakulds-
pesolatos elképzeléseim kezdeti alakuldsaban jelentds szerepe volt a Kertész

1 valé beszélgetéseknek. A témérdl sz616 cikkem megirasdban segitettek az
Lifsiccel és 1. J. Dzsalosinszkijjel valé beszélgetések, késobb pedig egy akkor
len birdlé — mint késébb kideriilt, W. Gotze — rendkiviil részletes kritikai
‘sei. Ugyand segitett megértenem a sajat munkdm és a késobbi valtoza-
ti lényeges eltéréseket.
ideghalézat-modellezéssel valé kapcsolatomat Marx Gyorgy érdeklédése in-
- el. Témamrdl sokat tanultam Jean-Pierre Nadaltél és John Herztél. Végil,
utolsésorban, hélaval tartozom tanitvanyaimnak: Németh Rébertnek, Péaz-
Ferencnek, Csabai Istvannak és Czaké Ferencnek a tobbéves, sok kérdést
5 egylittmiikodésért.
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gerjeszthetd szabadségfokok fokozatos kifagyasdnak egy lehetséges rendszerezését,
amely némi 1épcsdzetességet visz (ill. magyardz) bele az livegatalakulastdl a Kelvin
alatti hémérsékletekig tartd dtalakuldsba.

(1) Kozvetleniil az livegatalakulas alatt kialakul egy elsédleges szerkezet, amely
meghatérozza a nemkristalyos szilérd szemcsék (Hoare 1978) belsd konfiguracidjat
és egymashoz viszonyitott helyzetét. Ez, kis fluktuaciktdl eltekintve, régziti a
szemcsehatarok helyzetét és befagyott hibahelyeik elhelyezkedését, amit a (3.37)
potenciallal kivantunk modellezni.

(2) Az FK-modell vakancidinak haromdimenziés iivegben megfelel hibahelyek
a kétdimenziés szemcsehatdrok osszemérhetetlenségét felvevd vonalhibak (“disz-
kommenzuraciék”: Bak 1982, Aubry 1983). Ezeknek ha nem is teljes hossza, de
egyatomnyi lépcséi (amelyek a kristalydiszlokacidk “kinkjeinek” felenek meg) a 10
K-es hémérséklettartoményban még képesek maradnak termikusan aktivélt (sok-
fononos) ugrasokra az egyik metastabil konfigurdciébél a mésikba. Ez az erdsen
kolesonhaté gerjesztésekbdl 4116 kollektiv rendszer 1 K koriil fagy be egy lokalis
alapéllapothoz kozeli masodlagos szerkezetbe.

(3) A mésodlagos szerkezet egyes izolalt pontjain levé 1épesdk széméra megma-
rad a majdnem elfajult energiaji kozeli konfiguraciék kozil valé valasztas lehetsé-
ge. Nagyon lényegesnek latszik az a kérdés, hogy az tivegekben valészinfileg eléfor-
dulé lokalis rendezédés (pl. ikozaéderes rend: Nelson 1983, Steinhardt et al. 1983)
elésegiti-e az ilyen majdnem-elfajulas kialakuldsat. Ha igen, akkor az ilyen kvézi-
elfajulds feloldasa az elsédleges szerkezet befagyott hibéival valé kolesonhatas altal,
ami a jelen pont targya, magyarazatot adhat az iivegekbeli TLS-ek meglepSen nagy
koncentracidjara (Anderson 1979).

Ez az a mér a bevezetSben és az értekezés téziseiben is emlitett mechaniz-
mus, amely szerint a befagyott hibahelyek ugyanolyan “kiilsé” (vagyis a mozgé-
kony vakanciaktdl fiiggetlen) perturbalé befagyott rendezetlenségként jelenhetnek
meg, mint a kémiai rendezetlenség, pl. szuperionos vezetékben az elektromosan
toltott szennyezdk (McWhan et al. 1980). Az ilyen kiils6 rendezetlenség hataséardl
néhdny egyszerii és mégsem trividlis dltaldnos allitast lehet tenni; ezzel foglalkozik
az értekezés kovetkezd pontja.

Erdemes még megemliteni, hogy a mésodlagos szerkezet nemelfajult kézeli kon-
figurdcidinak a hémérséklet novelésével vals fokozatos felengedése magyarazatot ad-
hat a TLS-ek kiilonbozé fajtainak 1étezésére utalé kisérletekre (lasd az értekezés 3.3
pontjat).

*3.4 Kiils6 rendezetlenség dltal generalt spektrum

Az eléz6 pontban megmutattuk, hogy befagyott hibahelyek, amelyek egy amorf
szildrdtestben két jélrendezett tartomany hataran az 6sszemérhetetlenség miatt jo-
hetnek létre, ugyantgy perturbélhatjék az anyag vakanciaszerii mozgékony hibahe-
lyeinek energiaszintjeit, mint a kémiai szennyezok.

A kiilonbozé tipusti befagyott hibahelyek és szennyezdk egymastdl a mozgé-
kony komponenshez valé csatoldsuk tavolsagfiiggésében kiilsnboznek (r~! a Cou-
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lomb-kélesonhatés esetén, e=™/*

hibahely kolcsonhatdséra).

Ez a killonbség lényegesen befolydsolja a TLS-ek spektrumét azokban a mo-
dellekben és redlis rendszerekben (taldn tivegekben is), amelyekben az E energia-
felhasadést donté mértékben ez a fajta “kiilsé”, a kétdllapot atomokndl sokkal
magasabb hémérsékleten befagyott rendezetlenséggel valé kolesonhatds okozza.

A rovidtdvi (pl. exponencidlisan lecsengd) és a hosszitava (pl. Coulomb)
hibahely-TLS kolcsonhatés kozotti eltérés kvalitativan konnyen megérthets. Ha a
befagyott perturbalé hibahelyek véletlenszertien oszlanak el, a TLS-ek koziil csak
kevésnek a kozelében lesz egy perturbdlé hibahely. Ha a kolecsonhatds rovidtavad,
akkor a TLS-ek tbbségének energiafelhasadésa csak alig mozdul el a perturbalatlan
0 értékrdl, igy a P(E) eloszlasfiggvény erdsen kicsticsosodik, esetleg divergal 0 ko-
riil. Ezzel szemben hossztavi kolesonhatas esetén tavoli befagyott hibahelyek még
mindig hatékonyan tolhatjak el a TLS energiafelhasaddst 0-rél, ami a szingularitds
elsimitdsdnak irdnyaba hat. Ugyanez a meggondolds érvényes barmilyen lokalizalt
gerjesztés spektrumanak befagyott rendezetlenség altal valé médositdsira.

A hatas valamivel kvantitativabb vizsgdlatéra tegyiik fel, hogy egy adott TLS
energiafelhasaddsa 0 lenne kiils§ perturbacié nélkiil, és hogy tényleges értéke az
Osszes befagyott hibahelyek hatdsanak osszege:

az egydimenziés nemidedlis FK-modell vakancia-

E= Z e(rs), (3.38)

ahol r; az i-edik hibahely helyvektora a TLS-hez viszonyitva. A TLS-rél feltessziik,
hogy ennek két 4llapota egy mozgékony vakancia (vagy atom) +a/2 helyzeteinek
felel meg, és E a befagyott hibahellyel valé kélesonhatas f(r) centralis potencidlja
Lkét helyzetbeli értékeinek kiilonbsége:

a

3) - = 2). (3.39)

e(re) = firi+ 5

Ebbél kévetkezik az

e(-1;) = —e(r:) (3.40)

szimmetriatulajdonsag.

Azt vérjuk, hogy a spektrum E — 0 viselkedését a (3.38) sszeghez valé nagy-
tévolsdgd jarulékok domindljak. Ekkor jogos az ri-k mindegyikét a minta egészén
folytonosan, egyenletes valésziniiséggel eloszlé valtozénak tekinteni. Ugyancsak a
nagy tavolsdgok miatt 4ltaldban (de nem mindig) (3.39) helyett annak dipdlus-
kozelitését haszndljuk:

e(ri) = (r;-a)f'(ri)/ri. (8.41)

Kovetve McWhan et al. (1980) héromdimenziés Coulomb-kélesénhatésra
vonatkozé szédmitdsat, az allapotstiriiséget Chandrasekhar (1943) modszerével
szamitjuk ki. Ez a médszer a (3.38) 6sszeg valoszintiségeloszlasat a delta-fliggvény
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Fourier-felbontasdnak segitségével értékeli ki. Felhasznalva a (3.40) szimmetriatu-
lajdonsagot, az allapotstiriiséget a

P(E) = %/UX dpcos(pE) exp[—nC(p)] (3.42)

integral alakjdban adja meg, ahol d dimenziéban

Clp) = /ddr{l — cos|pe(r)]} (3.43)

és n a befagyott hibahelyek stirlisége.

A (3.42) integrdl E — 0 viselkedését a p Fourier-transzforméciés véltozd nagy
értékei dominaljék, ezért a kiilonféle kolesonhatésok altal generalt spektrumok meg-
értésére (3.43) aszimptotikus viselkedését kell vizsgalnunk p — oo esetére. Az aldb-
biakban a hosszadalmas, de elemi aszimptotikus becsléseknek csak az eredményeit
foglaljuk ossze (Geszti 1986a).

Kezdjiik az

f(r)= De™"" (3.44)

alaki exponencidlis kolesonhatéssal. A kivént aszimptotikédra vonatkozé eredmény

C(p) ~ (const)(x™'Inp)¢, ha p — oo. (3.45)

d > 1 esetén ez sima, nemszinguldris dllapotsiirtiséget eredményez:

P(E) - Py#0ha E—0,d>1 (3.46)

ami azt a tendenciat titkrézi, hogy a (3.43) integralban az r?~* fazistér-faktor ellene
hat f(r) rovidtévi jellegének.

Az egydimenzids esetben a rovidtdvi kolesonhatds divergalé allapotstiriiséget
eredményez: n hibahely-koncentréciéra

P(E) ~ A(n)E®n/0-1 (3.47)

ahol A(n) ~ n/k ha n/k < 1. Ez a hatvanydivergencia d = 4n/x spektralis
dimenziénak felel meg (Rammal és Toulouse 1983).

Az el6z6 pontbeli, végtelen higitasra vonatkozé eredményt n — 0 hatdrat-
menettel kapjuk vissza. Véges n-re az éllapotstirtiség divergencidja E ~ 0 koriil
integralhatd, és T — 0 esetén a fajhd hatvanyszerien eltiinik:

C(T) o« T**", (3.48)

ami az el6z6 pontban megadott platé-értéket egy T™* ~ exp(—const/n) dtcsapasi
hémérsékletnél éri el. Amint az el6z6 pontban elére jeleztiik, véges n-re a harmadik
f6tétellel Gsszhangban levé entrépia adédik.
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s esetét az

Az igazdn hosszitavi kolc

flr) =r=" (3.49)

hatvanyfiiggvény-kolesonhatéson illusztraljuk. Ebben az esetben d dimenzidban
C(p) x p¥(et1) és E = 0-ndl P(E) tetszéleges kitevére és dimenzibszamra véges
értéket vesz fel.

Tdlsok dimenzié és/vagy tl hosszitédvi erék esetén, amikor teljesil a
df(a+ 1) > 2 feltétel, a (3.43) integral divergdl és a leiras nem alkalmazhatd. Ez
reslis rendszerekben nem fordul el§, bar a hdromdimenziés Coulomb-kélesonhatds
kozel 4ll ehhez a hatarhoz.

Az

f(r) =De™""[r® (3.50)

ledrnyékolt hatvany-kolesdnhatas kiilonos viselkedést mutat. a = d — 1-re a fazis-
tér-faktor éppen kiesik és P(E) divergal, akércsak az egydimenzids esetben. Diver-
gencia jelenik meg azonban mér 0 < a < d— 1l-re is, mivel ebben az esetben a (3.41)
egyenlettel kezd8dé multipdl-sorfejtés magasabbrendii tagjaihoz egyre nagyobb a
kitev$ tartozik. Igy az exponencidlisan learnyékolt hatvényfliggvény-kolcsonhatas
mindig divergalé allapotsiirtiséghez vezet.

Itt érdemes megemliteni Schilling (1984) és Reichert és Schilling (1985) mo-
dellszémolésat. Ok egy egydimenzids lénc konfiguraciés gerjesztéseit vizsgéltdk,
amelyben versengd elsé- és mésodikszomszéd kdlesdnhatdsok okoznak frusztrdciot.
Ebben a modellben a TLS-ek egymés kozotti kolesénhatdsa szabja meg az energia-
szint-felhasadasok eloszlasat. Az eredmény nagyon hasonlit az itt levezetett (3.47)
formulahoz, ami arra mutat, hogy a TLS-ek egymaskozotti kélesonhatésa kovetkez-
ményeiben esetleg nem mindig tér el lényegesen a befagyott szennyezdk perturbalé
hatésatol.

Ez a korlatozott univerzalitdsra emlékeztetd egybeesés a TLS-probléménak ta-
lén a legérdekesebb oldalira hivja fel a figyelmet. Arrdl van sz, hogy a vizs-
galt hémérséklettartoményon keresztiil folytonos energiaeloszlési gerjesztések ese-
tén nincs éles hatar befagyott és termalizdlt szabadsdgfokok kozott, hanem a be-
fagyottség hatdrdn levé egyes dtmenetek bekdvetkezése a kolesénhatason keresztiil
més 4tmeneteket kiszabadithat befagyott allapotukbél. A kélesonhatdsok ilyen
aktiv szerepére az elsS, kevéssé konkrét utalés Fisch (1980) cikkében jelent meg.
A kolesénds aktivalas egy konkrét esetének eléggé meggy8zd azonositisa taldlhatd
Varma et al. (1982) munkéjaban. Spiniivegekkel kapesolatban nagyon hasonlé gon-
dolatokat vetett fel McMillan (1984) is. A gondolatkdr nyilvanvaléan kapesolédik a
lasstt relaxéciés folyamatokat okozd, egymést felszabadité hierarchikusan rendezett
szabadsagfokok gondolatéhoz is (Palmer et al. 1984). Ha most kezdenék TLS-ekkel
foglalkozni, ebben az iranyban indulnék el.
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4 IDEGHALOZATOK FIZIKAI MODELLJEI

4.1 A Hopfield-modell

Elé'lények ideghdlézatanak — koztiik a legbonyolultabbnak: az emberi agynak
- a miikédését még nagyon kevéssé értjiik, bar igen részletes ismereteink vannak
az egyes idegsejtrol. Egyszerti elemek sokasigat tartalmazé rendszerek komplex
viselkedésével egyetlen tudoményag foglalkozik szinte definiciészertien: a statiszti-
kus fizika. Ezért nem meglepd, hogy fizikusok régéta részt vesznek az idegrendszer
megértéséért folytatott kiizdelemben.

A statisztikus fizika egyediildllé esélyt kinal arra. hogy 6sszebékitsiik a reduk-
cionizmust a bioldgusok tobbsége szémara ellenkezd végletet jelentd holizmussal,
azaz a minden tulajdonsigot az Gsszetevd elemekre visszavezetd nézépontot a csak
az egészre jellemzd tulajdonségok hangsilyozéséval. A statisztikus fizikai megko-
zelités sikerei hozzdszoktattak ahhoz az élményhez, hogy olyan hihetetlennek t{iné
tulajdonsagok, mint a szupravezetés vagy a szuperfolyékonység, nagyon nemtrivi-
alis, de mégis ellenéllhatatlanul logikus médon kévetkeznek az Gsszetevd elemek
és kolesonhatasaik torvényszertiségeibél. Ez adja azt a talén tilzé reményt, hogy
az idegsejtek és kapcsolédésaik mar ma is ismert tula, jdonsagai elegendSk lehetnek
ahhoz, hogy tiirelmes, talén tSbbszéz éves munkéval megfejtsitk agymiikédésiink
hihetetlen komplexitasait.

Fizikusoknak béséges tapasztalatuk van arrél, hogy dsszetett rendszerek tulaj-
donségait milyen roppant hatékonyan tudjik megvilagitani olyan modellek, amelyek
az sszetevs elemek viselkedését karikatiira-szertien leegyszeriisitik. Ennek neveze-
tes példdja a ferromagneses anyagok Ising-féle modellje.

Bioldgiai alkalmazdsokban ennek a megkézelitésmédnak a helyessége nem nyil-
vénvalé, féként nem olyan biolégusok részére, akik a modellben elhanyagolt rész-
letek feltérdsaval téltik életiiket. Ennek ellenére a leegyszeriisitett elemekbél —
nevezetesen a McCulloch és Pitts (1943) altal bevezetett formalis neuronokbdl —
4ll6 modellek sokban jérultak hozza, hogy az ideghélézatok miikodésérdl legaldbb
valami durva fogalmaink kezdjenek kirajzolédni.

A formélis neuron olyan processzalé egység, amely bindris kimenetet adhat:
“tlizel” vagy “hallgat” aszerint, hogy a kiviilrél vagy mds neuronoktdl kapott je-
lek siilyozott atlaga nagyobb vagy kisebb egy kiiszbértéknél. Ha az i-edik neuron
tiizel6 ill. hallgaté allapotat az S; = +1ill. —1 kvazi-spin véltozéval irjuk le (nem-
fizikus modellekben szokdsosabb a V; = 1 ill 0 valasztés), akkor a formélis neuron
miikodését az

Si(t +1) = sgn(hi(t)), (4.1)
hi(t) = > JijSj(t) + hY (4.2)
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formuldk irjék le, ahol a késdbbiek kedvéért —h9-vel jelSltitk a kiiszobértéket.

A J;; siilyok a j-edik neurontdl az i-edik felé irdnyulé becsatlakozédsok erdssé-
gét: az un. szinapsziserésséget jellemzik. Ezek a stlyok véaltoztathatdk; Sk hordoz-
zak a neuronhélézat altal megtanult informéaciét, ami akdr memériaegységként vald
mikoédést tesz lehetévé, akar valami més feladat megoldésat vezérelheti.

A j-edik neurontdl kapott jel serkentheti vagy gatolhatja az i-edik neuron tii-
zelését, aszerint, hogy Ji; pozitiv vagy negativ. Az elsé esetben serkentd, a méso-
dikban gatlé szinapszisrél beszéliink.

Valésdgos élélényekben a neuronok tiizelési allapota elektromos impulzusok
kibocsatdsat jelenti. Az impulzusok csak az idegsejt informéciétovébbadé nytlva-
nyainak, az axonoknak végéig haladnak; ott a szinapszisnak nevezett csatoléelemek
a bejové impulzus hatésara kémiai jelekkel moduldljdk — az adott szinapszis ké-
miai tulajdonsdgai szerint serkentik vagy gétoljak — a fogadé neuron tiizelését. A
modulécié mértékét egy tanuldsi folyamat allitja be.

Tlyen egységekbdl sokféle hdlézatot lehet felépiteni. Eddig két alapvetéen fon-
tos hdlézati architektiirat ismertiink fel, amelyekhez vilagos funkcié tartozik:

1) A gyakran, lényegében azonosan, nagy sebességgel elvégzendd feladatokat,
amilyen pl. a szemiink altal szolgéltatott informécié feldolgozasa: a latas, tSbbnyi-
re réteges el6recsatolt hélozatok végzik, amelyekben egy réteg neuronjainak kimend
jele szolgdl bemenetiil a kovetkezd részfeledatot megoldd réteg neuronjai szdméra.
Tlyenkor a (4.1), (4.2) egyenletekben az idSargumentumot elhagyhatjuk.

2) A mindig valtozé gondolkodasi feladatokat, amelyek érzékelhetd idé alatt
mennek végbe, nagy ésszekétottségli visszacsatolt halézatok oldjék meg, amelyek-
ben a gondolkodés el8rehaladdsat a tiizels és hallgaté neuronok éltal kirajzolt min-
tazat idSbeli valtozésa, dinamikdja jelzi.

Mindkét hélézattipus vizsgélata nagy lendiiletet vett az utébbi években. Mig
azonban az elérecsatolt réteges halézatok vizsgélatat leginkabb szémitéstechnikai
alkalmazdsok — a célfeladatok egy fontos osztalyat hatékonyan kezeld neuroszdmi-
tégépek — motivaltdk, és f6ként mérnckok vettek benne részt, addig a visszacsatolt
dinamikus hélézatok feltdrasaban jelentds részt vallaltak az elméleti fizikusok.

Ennek oka az az analégia, amit John Hopfield (1982) ismert fel. Hopfield arra
jott rd, hogy a dinamikus ideghdlézat sok tekintetben analég a mégneses anyagok
egy osztalyaval: a spiniivegekkel. Ezek az anyagok ferro- és antiferromagneses koté-
sek véletlenszerii keverékén keresztiil kolesonhaté lokalizalt spineket tartalmaznak.
Az analégiaban — az Ising-modellt haszndlva — felfelé ill. lefelé 4ll6 spinnek tiizels
ill. hallgaté neuron felel meg, serkentd ill. gatl szinapszisnak ferro- ill. antiferro-
mégneses csatolds, a kiiszobnek pedig kiilsé magneses tér. Erre utalt mér a (4.1),
(4.2) egyenletekben haszndlt jelolés.

A dinamikus visszacsatolt halézat alapvet6 miikédési médja az attraktorokon
keresztiil torténd szdmitds: a folyamat idénként ledll, hogy ezzel megjelenitsen egy
kézbensé vagy végsd eredményt. A legtobbet vizsgélt asszociativ memdria esetében
minden tarolt emlék a tanulas sordn egy-egy attraktor konfiguracidjaba kédolédik.
Az emléket felidézhetjiik, ha kezdeti dllaponként beadjuk (djabb véltozatok szerint
esetleg segitd kiilsd térként tovébb is fenntartjuk) az emlék egy hidnyos vagy hi-
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bés valtozatét, amelybdl a dinamika bevezet a kozeli attraktorba: asszociél a teljes
emlékre. Ezek a felidézésre alkalmas hidnyos véltozatok alkotjék az adott emlék
vonzasi medencéjét.

Hopfield alapvetd felismerése a spintivegekkel valé verbalis analégian til az
volt, hogy ha a modellbe bevezetjiik a bioldgiailag kevéssé realisztikus

Jij = Jji (4.3)

szimmetriamegszoritast, tovabba ha a (4.1) dinamikus 1épést aszinkron (mas széval:
soros) médon: egyszerre csak egy neuronon (kvazispinen) hajtjuk végre, akkor az
attraktorszerkezet leegyszertisodik: minden attraktor az Ising-modell energidjanak
mintéjdra feléptlé

E{S} = —% 3 7488 = Y hes; (4.4)
1,j(i#7) i
kvézi-energia (masnéven koltségfiiggvény) egy lokdlis minimuma lesz, ami dinami-
kai jellegére nézve vonzé fixpont, a legegyszeriibb fajta attraktor.
A fizikai modellezés szempontjabél még lényegesebb az a kériilmény, hogy a
kvézi-energia 1éte lehet8vé teszi az egyensilyi statisztikus mechanika alkalmazasat
az attraktorok vizsgalatara olyan esetekben is, amikor a dinamika a (4.1) térvénynél

bonyolultabb. A nagyobb bonyolultsdg legtobbszor zaj jelenlétét jelenti; ilyenkor
(4.1) helyébe

1
5

Si(t+1) = £1 valdszintisége T oo (4.5)

1ép, ahol 8 = 1/T, és T a zajszintet jellemzé effektiv “zajhémérséklet”. (4.5)-nek
(4.1) a zajmentes, T = 0 hatéresete. Ilyen dinamika mellett a (4.4) kvazienergidbol
a statisztikus mechanika szabdalyai szerint kiszdmithatjuk az adott zajszinthez tar-
tozé szabadenergidt, amelynek lokalis minimumai azonosithaték az adott zajszint
mellett felidézheté emlékekkel. Mivel az N — oo “termodinamikai hatéresetben”
(N a neuronok szdma) a lokélis minimumok kozotti szabadenergia-kiilonbségek és
a minimumokat elvélaszté szabadenergia-gatak végtelenné vélnak, a felidézhetdség
egy fazisdtmenet élességével sziinik meg, ha a zajszint vagy a tarolni kivant emlékek
szdma tallép egy adott fazishatart (4.1 dbra).*

Ennek a programnak a végrehajtdsa tévolrdl sem trividlis, és a spiniivegek el-
méletének kozismerten nem egyszerti eszkozeit kivanja meg. Ilyen szdmolést el6szér
Amit, Gutfreund és Sompolinsky (1985,1987) végzett az eredeti Hopfield-modellre.
Azéta a modell szdmos véltozatat vizsgaltdk meg hasonlé eszkozokkel.

* Ha a Jj; kotéserdsségeket tigy normaljuk, hogy az E kvézi-energia N-nel ara-
nyosan néjon, akkor ugyanigy nének a szabadenergia-kiilonbségek is, mig a fézisat-
menetnek megfelelé zajhdmérséklet egységnyi nagysdgrendi marad.
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4.1 abra.Az Amit-Gutfreund-Sompolinsky (AGS) fézisdiagramm (szlirke: az
1.5%-n4l kevesebb hibat tartalmazé felidézési dllapotok metastabilak nagy von-
zési medencével; sotétsziirke: a felidézési allapotok globdlisan stabilak; fekete:
a felidézés az 4tlagtér-elmélet szerint a replikaszimmetria megsértésével jar)

Az egész teriilet alapvetéen fontos kérdése, hogy hogyan lehet a J;; kotéserds-
ségekben informaciét tarolni. A Hopfield-modell erre a célra a Hebb-szabalynak
nevezett

Jij = Jij + A&&;, (4.6)

formuldt haszndlja, ahol ¢; = +1 a megtanulandsé tiizelési mintdban az i-edik neu-
ron tiizelési dllapota. Ilyen, tiizelési mintdk 4ltal megjelenitett binaris vektorokba
kédolt informéciét képes térolni a Hopfield-modell. A Hebb-szabély azt a felisme-
rést fejezi ki, hogy az adott minta szerinti tiizelés stabilizalhaté tgy, hogy a minta
altal “kielégitett” szinapszisokat megerdsitjiik, a “frusztréltakat” pedig gyengitjiik.

Ha tabula rasa allapotii szinapszisokbél indulunk és p véletlen mint4t tanftunk
meg, az eredmény

Ti=A Z e (for i # j). (4.7

=1

Ez kielégiti a (4.3) szimmetriafeltételt, igy alkalmazhatSk az egyenstilyi statiszti-
kus mechanika médszerei. A szamitégépes szimuldcik 4ltal megerdsitett eredmény
szerint a mintédk barmelyikét 1.5%-ot meg nem haladé hibéval képes felidézni a
Hopfield-modell a 4.1 dbrén lathaté fazisdiagramm “j6 meméria” fazisiban. (4.7)
teljes Ssszekotottség mellett értendd, minden neuronpér kapesolédéséara. A kritikus
zajhémérséklet AN nagységrendd, ami akkor lesz a statisztikus fizikdban megszo-
kott egységnyi, ha (4.7)-ben a A “tanulési amplitadét” 1/N-nek vélasztjuk.
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A fézisdiagrammon a = p/N az egy neuronra esd mintaszamot jelenti. A ta-
rolt emlékek ennek egységnyi nagysagrendi értékénél valnak instabilld (T = O-ra
a = 0.14-nél): a modell p oc N mintat képes tarolni. Ennek kvalitativ oka az, hogy
a mintdnként N bit informdacié az N? szinapszis erésségében jelenik meg, amelyek
mindegyike adott mennyiségli informacié elraktdrozéséra képes. N(N —1)/2 ~
N?/2 szimmetrikus kétés esetén a p szamt €; = +1 véletlen elemekbél 4llé minté-
ban térolt Np = N?a bit informaciébél egy kétésre 2a bit jut. “Eléfeszitett” (pl.
a biolégiai realitasnak megfelelden kis dtlagos aktivitdst) mintdk esetén a tarolhaté
mintdk széma megnd, de egy minta kevesebb informaciét hordoz.

Mind a szimuldcidkbél, mind az elméletbdl az deriil ki, hogy a Hebb-szabély
szerinti tanitds a mintdknak megfeleld kvézienergia-minimumokon kiviil a mintak
kiilénb6z6 linedris kombindcidinak megfelelé hamis emlékeket is létrehoz. Ezek
kvézienergia-minimumai nem olyan mélyek, mint a térolandé mintakhoz tartozdk,
de nagyon sokan vannak és ezért a dinamika parazita attraktoraiként jelentésen
lesztikitik a mintdk vonzasi medencéjét.

A Hopfield-modell irdnti érdeklddés egyik jelentékeny forrdsa az a felismerés,
hogy a megfeleld kézbensd T' # 0 szintre beallitott zaj segithet kiszabadulni a hamis
emlékekbél és ezaltal segiti a valdsdgos mintak felidézését.

Az egylépéses Hebb-szabdlynal hatékonyabb téroldst biztositanak az iterativ
tanuldsi algoritmusok. Gardner (1988) hires analizise szerint a mintaszdm névelé-
sével csak p = 2N-nél fogy el a “kitések fazisterének” az a térfogata, amelyen beliil
az Gsszes minta hibétlanul felidézhetd. A legjobb iterativ algoritmusok, amelyek
altaldban nem szimmetrikus kétéserésségeket szolgaltatnak, elérik a Gardner-féle
hatart.

ﬁjabban, f6ként a (4.3) szimmetriafeltételtdl valé szabadulds igényétél motival-
va, ismét elStérbe keriilt a felidézés dinamikajanak vizsgalata, ami a nem-egyenstlyi
statisztikus mechanika eszkozeit igényli. A legegyszeriibb targyalhaté eset az a mo-
dell, amelyben a J;; és J;; kotéseket egymdstél fiiggetleniil erdsen meghigitjuk, gy,
hogy egy neuron csak C' < N mésikkal van 6sszekotve, azokkal is csak egyirdnyba:
a kotések teljesen aszimmetrikusak (Derrida, Gardner és Zippelius 1988). Ekkor
elenyészé a valészintisége annak, hogy a teljes felidézés elétt egy neuron altal elkiil-
d6tt informacié akdr visszajusson ugyanahhoz a neuronhoz (visszacsatoldsi hurok),
akar egy mésik neuronhoz két kiilénb6z6 titon jusson el (korreldciés hurok). Emiatt
a (4.5) zajos dinamika mellett a mintdk és a pillanatnyi spinkonfigurdcié kozotti

malt) = 3 TSN (43)

4tfedések* idébeli fejlédését egyszerii egylépéses rekurzié hatérozza meg. Ha a
higitas ellenére C' >> 1, akkor az éppen nem felidézett minték altal adott zaj Gauss-
eloszldst; ekkor a rekurzié alakja

* A ((...)) zérdjelek a termikus zajra és a véletlenszertien valaszthaté mintdkra
valé kettds atlagoldst jelentik.
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ahol D a Gauss-zaj amplitidéja, ami a modell tovabbi részleteitsl fligg.

Zajmentes (0 h8mérséklet(i) esetben a téroldsi kapacitdsrdl egyszerti kozelitd
informéciét nyerhetiink egy jel/zaj analizisnek nevezett, Hopfield (1982) cikkébsl
szérmaz6 eljardssal. Ilyenkor azt szamoljuk Gssze, hogy ha a hélézatot egy 5,(")
mintdnak megfelel§ konfiguracidba helyezziik, akkor a (4.1) dinamika hény helyen
jelez hibat: a neuronok hany szézalékén lesz negativ a

By =73 Jyel” (410)
#i

mennyiség. Ezek a neuronok (4.1) szerint (h; = 0 esetben) a kovetkezd lépésben
kibillennek a minta-konfiguracisbél. (4.10) eloszldsit Gauss-eloszlssal kozelitve,
hasznélva a (4.7) tanulasi szabalyt, konnyti megkapni a hibas helyek koncentracié-
jat o = p/N fiiggvényében. p < N/2In N esetén a felidézés véges valésziniliséggel
hibatlan; nagyobb mintaszamnal hibak jelennek meg. A Hopfield-modell letSrése (a
mintak felidézhetetlenné vélésa) annél az o = 0.14 értéknél kivetkesik be, ahol a hi-
bék koncentracidja eléri a 0.4%-ot (az atlagtér-elméletbé] és szimuldciékbol tudjuk,
hogy kézvetleniil a letérés alatt a felidézés végdllapotanak hibéja 1.5%). Ez a kri-
térium az atlagtér-elmélet végigszamolasinal egyszerlibb tajékozddast tesz lehetSvé
minden olyan modell-valtozatra, amelyben a Gauss-eloszlés kozelitése elfogadhatd.
Ezt hasznaljuk ki a 4.2 pontban.

A Hopfield-modellnek az utébbi években szamos véltozata sziiletett. Az aldb-
biak szempontjabél lényeges szerephez jutott a Parisi (1986a) és Nadal et al. (1986)
altal kidolgozott “korlatozott tanulds” modellje. Ebben az 1ij mintat (4.6) korlato-
zésdval gy tanitjuk meg:

2= T3 MG

. z, ha |z| < A4, (4.11)
TJH = B

5=\ T halo]> 4

Ez a modell nem omlik 8ssze, akdrmennyi mint4t tanitunk neki. Felidézni
azonban csak a frissen tanitottakat lehet, mivel a régieknek megfelel$ attraktorok
fokozatosan instabilld vélnak.

A Hopfield-modell tovabbi részletkérdéseinek 4ttekintésére mellékelem a targy-
k6rrél 1990-ben megjelent kényvem fénymésolatét.
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*4.2 Egy multiplikativ tanuldsi algoritmus

A Hopfield-modellben alkalmazott (4.6) tanuldsi szabaly tobb ponton is hidnyos
a bioldgiai realitds lényeges elemeit illetden. Ilyen hidnyossigok: a szimmetrikus és
korlatozatlan szinapsziserdsségek, valamint a hélézat maximalis 6sszekotottsége.

Egy tovébbi, a modellbdl hidnyzé redlis tulajdonsag a szinapsziserdsségek els-
jelének éllandésdga: egy szinapszis vagy serkentd, vagy gétld, és ezen a tanuldsi
folyamat nem tud véltoztatni (Kandel 1979). A (4.6) szabdly ezt nyilvanvaléan
megsértheti.

A korldtozott tanulds (4.11) modelljének ismeretében ma mér természetes en-
nek a hidnyossdgnak (amelynek a jelentésége a modell szempontjabél talén nem is
til nagy) a korrigdlési médja: csak be kell helyezni egy korlatot Jij = 0-nal, és le
kell tiltani azokat a véltozésokat, amelyek ezen a korldton tlépnének.

1985-ben, amikor a korldtozott tanulds modellje még nem volt ismert, a jel-
tartds feltételének modellezésére més megolddst talaltam, ami az azéta elterjedt
modellvéltozatokbdl is hidnyzé, érdekes 1j tulajdonségot mutatott: a térolsi ka-
pacitds méretfiiggését.

Az dltalam bevezetett multiplikativ tanuldsi szabdly a (4.6) additiv véltozas
helyett egy pozitiv szimmal valé szorzdssal irja le a jeltarté médosulast: egy {£(#)}
minta megtanitdsakor szorozzuk meg a szinapsziserésségeket et*-szel vagy e ~%-szel
(z > 0 atanulds amplitidéjat jellemz6 paraméter) aszerint, hogy Hebb verbdlis sza-
bélya (lasd a 4.1 pontot) értelmében erésddniiik ill. cryengulmuk kell (¢ Juf" >0
ill. < 0).

A multiplikativ tanuldst természetesen nem lehet tabula rasa-rél (J;; = 0-rél)
inditani. Ha a szinapsziserésségek tanulds elétti kezdeti értékét szimmetrikusan,
J?] = J}]i = +1 véletlen szdmok alakjiban vessziik fel, akkor a szimmetriatulajdon-
sag a tanulds folyaman is megmarad, és p minta megtanitdsa utdn a szinapszisok
erdssége (Geszti 1986b)

Jij = Ty exp (275 Zé”é“) (412)

Megjegyezziik, hogy a kezdeti (“velesziiletett”) szinapsziserésségek el nem tii-
16, véletlenszerii vélasztésit késébb Toulouse et al. (1986) tjra javasolta, mégpedig
hierarchikus szerkezet{i mintahalmazok megtanitdsdra, azzal a filozéfidval, hogy a
véletlen kotésekkel 1étrejovd spiniiveg-szerti rendszer attraktorai 6nmaguktol is ult-
rametrikusan rendezettek, és a késébbi tanitdsnak ezt a hierarchikus rendet csak
meg kell toltenie tartalommal. A késSbbi vizsgélatok ezt a varakozést nem erdsi-
tették meg: a spintiveg-dllapotok ultrametrikus rendje roppant sebezhetd és mér
egyetlen minta rétanitdsa is teljesen elmossa (Nadal: magankézlés 1987).

A (4.12) kdtéser8sségekkel definidlt modellre trividlisan alkalmazhaté a repli-
kaszimmetrikus 4tlagtér-elmélet, de a modell lényeges 1j tulajdonsigait j6l megmu-
tatja a 4.1 pontban ismertetett jel/zaj analizis mddszere is. (4.12) kitevdjében az
Osszeget p > 1 esetén Gauss-eloszlést valdszintiségi valtozénak tekinthetjiik; ekkor
maga a J;; kotéserdsség lognormalis eloszlast. A (4.10)-beli 6sszeget viszont N > 1
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miatt megint Gauss-eloszlasinak tekinthetjiik. Minden lépésben kiszamolva az elsé
és mésodik momentumokat és kombinélva az e*” és e~% eseteket, a (4.10) egyen-
letben definidlt mennyiségre, mint valészintiségi valtozéra a kovetkezd kifejezést
kapjuk:

B! ~ Ne#"¢0-Dghg 4 [N(ehz(l"l) — e’2<p7”)ch2$]1/22, (4.13)

ahol z zérus atlagi és egységnyi szérast Gauss-valtozé. A formula levezetésénél
tett kozelitéseket véletlenszertien generdlt mintdkon numerikusan teszteltem (Gesz-
t1 1986b). A formuldra kés8bb érdekes 1ij levezetést talalt Németh Rébert (Németh
és Geszti 1988).

(4.13)-bdl az egy-bit hiba valészintisége ugyantigy kaphaté meg, mint az eredeti
Hopfield-modellben. Az eredmény is teljesen analég a Hopfield-modellre vonatko-
zéval: a tarolhaté mintédk szdmét a peff < 0.14N egyenlbtlenség korldtozza, ahol

P = e 0=V (coth? 2 +1) — 1. (4.14)

A szimuldciékban csak igen nagy rendszeren vizsgalhaté p > 1, = < 1 hatér-
esetben

pe[r ~ 2P, (4.15)
Adott p-re ez minimadlis lesz, ha
z=5=p /2 (4.16)
Ekkor az effektiv mintaszdm
T=c.p. (4.17)

A tanulasi amplitidé hangoldsival tehat varhatéan a Hopfield-modellhez hasonld,
de annal legjobb esetben e-szer kisebb téroldsi kapacitas érheté el: teljes hibatlan-
sag, ha p < N/(2eln N); 0.4%-ot nem meghaladé kezdeti hiba ill. 1.5%-ra pontos
felidézés a p. = (0.14/¢)N stabilitési hatarig.

A tanuldsi amplitidé csékkentésének azonban — kilépve a modellbdl az el-
képzelhetd redlis rendszerek felé — fizikai-bioldgiai hatérai vannak: tulzottan kis
amplitiuddéji tanitds a térolt informdacidt tilsdgosan érzékennyé teszi a kiilsé zaj
hatésaival szemben. Ezért rogzitsiik a kovetkezSkben az z amplitidét dnkényesen
pl. 0.1-es értékre, és nézzitk meg a modell tulajdonsagait ilyen, a halézat méretétdl
nem fliggé z-re.

Az eredmények érdekes, kvalitativan dj tulajdonsdga, hogy az enyhén hibds
felidézést biztosité peﬁ = 0.14N Hopfield-hatdrnak megfelelé p. valésigos kriti-
kus mintaszdm most meéretfiiggd kapacitdsnak felel meg: (4.15) felhasznaldsdval a
neurononként térolhaté mintaszdm

pe _ In(0.1422N)
@ =—=—F""

NT T 2N (#.18)
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Ennek a kifejezésnek maximuma van az

€
Nopt = Gige2 (4.19)

“optimélis” értéknél, ami z = 0.1 esetén Nopt = 1900 neuronbdl 4116 teljesen Sssze-
k6tott halézatnak felel meg.
Az optimélis mérethez tartozé kapacitas

aopt = 0.14/e = 0.051, (4.20)

ami fiiggetlen az z tanuldsi amplitddétél a (4.15) kozelités érvényességén beliil.
Erdekes médon ez az optimum megegyezik a rogzitett p, de hangolhaté & esetére
levezetett maximélis kapacitéssal (lisd a (4.17) egyenlet utén).

Mi lehet a jelentSsége az Nopt méretnek? Az agy barmely részében egy-két
ezernél sokkal t&bb idegsejt alkot hilézatot. Amiben a realitds az adott szempont-
bél lényegesen eltér a Hopfield-modell képétél, az a teljes dsszekd Sttség. Ugyanez
vonatkozik a szamitastechnikai alkalmazasokra is: a tilnagy mértékii Ssszekotott-
ség “huzalozdsi robbanéshoz” vezet; az Gsszekotések helyigénye llja utjat annak,
hogy névelhessiik a parhuzamos Pprocesszorok szamat.

Az Ssszekétittség korldtozdsira szdmos lehetéséget képzelhetiink el. A fenti
multiplikativ algoritmussal kapott eredmények azt az architektirat sugalljik, hogy
bontsuk a halézatot az “optimdlishoz” kézeli méretli blokkokra, amelyeken beliil
minden mindennel Sssze van kotve, de a blokkok egymassal csak kevés helyen kap-
csolédnak. Ez érdekesen rimelni latszik az agykéreg oszlopos szerkezetére: ezek az
oszlopok tényleg kb. 1000 neuronbél allnak. Az oszlopok kialakuldsdnak azonban
hatérozott mechanizmusa van az egyedfejlddésben, ami elegendd indok lehet a 1¢-
tezésiikre (Szentagothai 1978), igy ezt a létezést nem kell feltétlentil funkciondlisan
magyarazni.

Az “optimélis méret” csak a neurononként tarolhaté mintaszam szempontjibél
optimalis. Vizsgaljuk meg a tdrolt informdcié mennyiségét, ha egy N neuronbdl all4
hélézatot m blokkra bontunk! A (4.6) additiv tanuldson alapulé Hopfield-modell-
ben ekkor, mivel a kbtések szdma N 2-rél (N/m)2-m = N2 /m-re véltozik, a tédrolha-
t6 bitek szdma is m-edrészére csskken. Multiplikativ algoritmusunkkal a csékkenés
csak logaritmikus: z‘zN(lnN—l111(0A1412)|)-r61 z‘%\/(ln/\/’—jln(0.1412)|—lnm)—
re.

A multiplikativ algoritmus tehat egy tekintetben féltte all az additivnak: ki-
sebb informéciévesztéssel tudja megoldani a — hardware okokbdl elkertilhetetlen —
konnektivitds-csSkkenést. Ennek — az értekezés megirdsakor még nem publikalt —
felismerésnek a jovében még szerepe lehet inhomogén architektirdjd neuronhéléza-
tok tervezésében.

A méreteffektus mindenesetre énmagéban is indokoltt4 teszi a modell tovabbi
vizsgalatat, és emlékeztet arra, hogy milyen kis sarkat vildgithatja meg az ideg-
rendszer jelenségeinek a Hopfield-modell. Ebben a szellemben hasznélta az itt lefrt
multiplikativ algoritmust Baldi (1987), mint a Hopfield-szerti modellek egy 1j tar-
gyaldsmédjanak tesztelésére szolgélé alkalmat.
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*4.3 Relativ stabilitds a felidézés dinamik4jaban
4.3.1 Korldtozott tanulds: a kvdzienergia-kritérium

A (4.11) korlatozott tanulési algoritmust az lom funkciéjdban feltételezett sze-
repe miatt kezdtem vizsgélni (14sd a 4.4 pontban). [jgy latszott, hogy az elgondolt
mechanizmusban donté szerepet jatszhatnak a felidézés dinamikajanak akkor még
kidolgozatlan részletei.

Kiindulépontom az a — késébb részletes szamitassal is (Pazmandi 1988, van
Hemmen et al. 1988) megerdsitett — kép volt, hogy az jabb minték tanuldsa so-
ran a kotéserésségek egyre ortogondlisabbak lesznek a régen tanultakra. Ekkor a
tanulds soran fokozatosan csokkend

A(t) = TEPeW) (421)

vetiilet a {£)} minta effektiv tanuldsi amplitiddjanak szerepét tolti be (v. 6. a
(4.7) egyenlettel). Az atlagolds a {£(*)}-t megeléz8en, majd utdna tanftott vélet-
lenszerti mintdk minden lehetséges valasztésara torténik; ¢ jelenti az uténa tanitott
minték szdmat, azaz {£)} “korat”.

A korlatozott tanulds tehat egyenlStlen amplittidéji mintakat hoz létre, ami a
Hopfield-modellben addig még nem vizsgélt, sok mas szitudciéban is lényeges ko-
riilményt jelent a felidézés dinamikajiban. Ezt a kérdéskért Pazmandi Ferenccel
vizsgéltuk az utébbi néhany évben.

Az asszociativ felidézés minéségének legdurvabb mértéke az un. felidézési vald-
szintiség (egy megtanitott minta, mint kezdééllapot, és a beldle relaxalassal kapott
végéllapot kozott 2%-ndl kisebb eltérés valészintisége), ami szémitégépes szimulé-
ciéval j6l kovethets mennyiség (Parisi 1986). Lecsokkenése jelzi, hogy a spin-konfi-
gurdcié messzire elfolyt a fel nem ismert mintatél (lisd a 4.2 dbra felsé felét).

Amint elsé ilyeniranyti munkénkbd] kideriilt, ettl fiiggetlen kritériumként jél
hasznélhaté a Hopfield-féle (4.4) kvazi-energia kovetése. Valéban, (4.21) ennek a
kvézi-energidnak egy tagja, ha a rendszert a {£(*)} konfiguraciéba helyezziik; a
teljes kvézi-energia 4tlagértéke ekkor

B, (t) = %N(N — DA (). (4.22)

A, (t)-t kénnyen kiszamithatjuk a kdvetkezd egyszerti fizikai képbél. Ha a Hop-
field-modell szerinti tanuldst tigy tekinthetjiik, mint a szinapsziserésség “bolyongé-
s4t” a valds tengelyen, akkor a korldtozott tanulds a szinapsziserSsség bolyongdsa
a tA visszaverd korldtok kozott. Ha a korlétozast éppen a (4.11) médon vals-
sitjuk meg (ami nem az egyetlen lehetéség) és hozzétessziik, hogy a tanulast iires
(0 értékti) szinapszisokkal kezdjiik, a tanuldsi amplitidét 1/v/N-nek valasztva, ak-
kor a bolyongds 2M + 1 diszkrét értéken torténik, ahol M = [\/—]\_fA egész része|:
A =N"125 (s = —M... + M).
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4.2 abra. Felejtés egy 200 neuronbdl 4116 korldtozott tanuldsi modellben. Feliil:
a mintdbdl indulé felidézés (A — Parisi (1986) szimuldciéja) és a véletlen kezdé-
allapothdl valé felidézés (hisztogramm: sajat eredmények) csékkenése a minta
kordval. Alul: a mintakonfiguracié energidjanak (folytonos vonal) és a relaxacié
uténi végallapotban mért atlagos energianak (M) véltozasa.

A (4.11) algoritmus az s értékek p, bekdvetkezési valészintiségének idSbeli fejls-
désére a kovetkezd torvényt adja:

4
ps(t+1) = 5(1’:—1(1‘) +pea(t) ha |s| < M,
1 (4.23)
pem(t+1) = §(piM(t) +px(m-1)(t))-
Ha a tanulds a tévoli multban kezd8dott, akkor pl. ¢ = —l-re az eloszlas

egyenletessé vélt: p, = (2M +1)71, V s. Ha ezutdn ¢t = 0-ban megtanitjuk a
megkiilonboztetett {£(”)} mintét (amelyre a szinapsziserSsségeket vetitjiik), akkor
az egyenletes eloszlasbdl ez lesz (4.3 dbra):

ps(0) = (2M +1)™" ha |s| < M,

4.24
p-m =0, py=22M+1)"" (28

Trivialis numerikus feladat a (4.23) rekurzids egyenlet idélépésenkénti megolda-
sa a (4.24) kezdeti feltételbdl kiindulva ¢ > 0 idSkre, majd a kapott p,(t) eloszlasbol
a A, (t) 4tlag kiszémitdsa. Ez a (4.22) Gsszefiiggésen keresztiil megadja az energia
E,(t) dtlagértékét a {€} konfiguréciéban. Ezt brézolja a 4.2 dbra alsé felén a
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4.3 dbra. A szinapsziserdsség egy {¢(*) }mintara vett Ay (t) vetiiletének elosz-
ldsa, a minta megtanitésa (f = 07) el8tt és utén

folytonos vonal.*

Ugyanitt a fekete négyszégek mutatjak Pazméndi Ferenc szimuldcidiban a
{€™)} mint4bsl, mint kezdéallapothdl elvégzett relaxdltatds utan kapott végalla-
pot energidjat. Latjuk, hogy az N = 200 méretii mintdn ¢t = 8(= 0.04N) utén a
végdllapot energidja mélyebb, mint a kezdeti 4llapoté.

Az dbra fels részével dsszehasonlitva kideriil, hogy ugyanitt kezd el jelentésen
csSkkenni az asszociativ mintafelismerés valésziniisége.

Az interpretdcié viligos: t > 8-at tillépve egyre nagyobb valészintiséggel a
rendszer a kiindulé allapotbél “kifolyik” egy mélyebb attraktor felé. Ez aldtémasz-
tani latszik azt a vérakozdsunkat, hogy a kvézi-energia lehet egy olyan jellemzd
paraméter, amelyen jél nyomon kévethetjiik az attraktorok hatékonységanak val-
tozésait.

A cikkiink (Geszti és Pdzméndi 1987) megjelenése Sta eltelt idd alatt Van
Hemmen et al. (1988) és P4zméndi Ferenc (szakdolgozat 1988) kidolgozta a korlé-
tozott tanuldsi modell dtlagtér-elméletét és azt az eredményt kapta, hogy N — oo
hataresetben t. = 0.04N minta rdtanitdsa utdn valik instabilld a {E(")} mintanak
megfeleld attraktor.

A t./N ardny meghatdrozott értékének (0.04) a potencidlgéddr meghataro-
zott, N-tél fiiggetlen ardnyt (az 4bra szerint: kb. 30%-os) mélységesdkkenése tar-
tozik, amint kénnyen belathaté a bolyongési kép diffiziés kozelitésébdl: a szi-
napsziserésség diffizids egyiitthatéja a valés tengelyen D = 12 /27 (I a lépéshossz,
7 az ugrdsok kozdtti dtlagos idé. Esetiinkben | = N~1/2, a megtanitott mintak
szédmaval mért ¢ id8ben pedig 7 = 1, igy D = 1/2N. Ugyanezzel a 1épéshosszal
az N-fliggetlen A(= 0.35) korlét eléréséhez szitkséges difftziés id8 v/2Dt=+/t/N
tényleg a /N skilavaltozs fiiggvénye, és ennek meghatérozott értéke tartozik A, (t)

* Ugyancsak kénnyti kiszdmolni p,(t)-b8l a (4.2) egyenlettel definialt effektiv lo-
kélis tér dtlagét és szérasat. Egy erre épills egyszerti jel/zaj analizis (Geszti 1987)
elég jol reprodukalta a régen tanult minték felejtését.
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adott ardnyt csokkenéséhez.*

Hol vannak azok a mélyebb attraktorok, amelyek felé a rendszer az instabill4
valt mintdkbdl relaxal? Ez a kérdés tobbéves tovabbi munkank kiindulépontjava
valt, ezért a kovetkezd alpontban kiilon foglalkozunk vele.

4.3.2 Relativ stabilitds asszociativ és nem-asszociativ felidézésben

A korlatozott tanulds sordn elgyengiilt régi mintdknak megfelel§ konfiguréci-
6bél a hélézat valamely mélyebb energiaji, lényegesen kiilonbozs allapotba megy
at.

Az eredeti Hopfield-modellben ugyanez torténik a tilterhelési letéréskor: a
mintakonfigurdcick instabilla valnak; beldliik a rendszer egy termodinamikailag sta-
bil, egyik mintdhoz sem hasonlité spiniiveg-szerdi &llapotba megy 4t (Amit et al.
1987).

A korlatozott tanulds modelljében arnyaltabb a kép. Itt az eléregedett minta-
konfigurdciéba helyezett rendszer a spiniivegszerii rendezetlen éllapot helyett mas
stabil dllapotot is vélaszthat: a frissebb, még felidézheté mintékat. Kérdés, hogy a
dinamika ratalal-e ezekre.

Szimulacidink szerint (Gesati és Pazmandi 1987) igen: a relaxdcié az esetek
mintegy 86%-aban egy frissebb mintdban kot ki; csak a maradék 14% keriil a min-
téktdl lényegesen kiilonbozd, spiniiveg-szerti vagy egyéb szerkezet(i hamis emlékek-
be.

Kiilonb6zé amplitidéji mintdkat téarolé halézat felidézési dinamikajét tehat
nem annyira az egyes minta stabilitdsa, hanem dénté mértékben a minték egymds-
hoz viszonyitott relativ stabilitdsa vezérli.

A frissebb, stabilabb minték szi{vé hatdsa dramai médon jelentkezik, ha a min-
tét véletlen kezdédllapotbol prébéljuk felidézni. A szimuldcidk (a 4.2 dbra felsd
részén a hisztogram) azt mutatjik, hogy az ilyen, nem-asszociativ felidézés vals-
szintisége rohamosan (a 200-as modellen mér egyetlen frissebb mint4tél is 60%-ot)
csokken a rédtanitdssal, és mar jéval azelétt elhanyagolhatéva valik, hogy az asszo-
ciativ felidézésben a legcsekélyebb hiba jelentkezne.

Foglaljuk 6ssze a kiilonbséget az asszociativ és a véletlen felidézés kozott. Az
els6 esetében a hiba oka a mintédnak megfeleld energiagédor instabilld (Pdzmdndi
szerint: lyukassd) véldsa, ami csak a godor mélységének jelent8s csckkenésekor ko-
vetkezik be. A masodiknal a lokdlisan még stabil potencialgodér veszit rohamosan
vonzési tartomanyabdl, ahogy mélységének mar néhény szézalékos csokkenésekor is
egyre tobbet hasitanak ki beléle a frissebb, mélyebb godrok. !

* A szamolast elészor ilyen kontinuum-diffiziés képben végeztem el (Geszti
1987); az eredmények alig térnek el az itt bemutatott diszkrét targyaldstél. Ha-
sonlé bolyongésos képpel targyalja a korldtozott tanuldsi modell higitott valtozatat
Derrida és Nadal (1988).

T A lényeges kiilénbség a viszonylag sok (~ 0.04N) minta szinte hibétlan asszo-
ciativ azonosithatéséga és a sokkal kevesebb friss minta véletlen felidézhetésége
kbzétt lesz az alapja az dlom szerepére a 4.4 pontban javasolt magyardzatnak.
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A véletlen felidézésnek a mintaamplituddk kiilonbozéségére valé nagyobb érzé-
kenységét jol megvilagitja a modell aszimmetrikusan higitott valtozaténak (Derrida
és Nadal 1987) dinamikéja, amit (4.9)-hez hasonlé mozgdsegyenlettel lehet térgyal-
ni, csak a mintédk és a zaj amplitiddja, A, ill. D kiszdmitdsdnal kell figyelembe
venni a korldt jelenlétét. Jegyezziik meg, hogy ebben a modellben az aszimmetri-
kus kotések miatt nem definidlhaté kvazi-energia.

A médszert kiterjesztve egyidejiileg tobb, kiilonbdzé amplitidéji mintaval &t-
feds konfiguracié dinamikéjéra (Geszti és Pdzméndi 1989), két mintaval valé m,
ill. my dtfedésekre a kovetkezd csatolt egyenletrendszert kapjuk:

my(t+1)= 045F(A1m1(t) + )\zmg(t))
+ 0. 5F(A1m1 )\zmg(t))

ma(t +1) = 0.5F (ama(t) + Aema (1)) (4.25)
= 0.5F (Ayma () — Aama (1)),
ahol
F(z) = / j;"’_ﬂed; tanh(8[Cz + D ]). (4.26)

és C Gsszekotottség mellett D = /C/3 A. Hogy a korlatozott tanulds mechanizmu-
sa méretfiiggetlen A korlattal mul\odjnn most a tanitdsi amplitddét nem N ~1/2.re,
hanem C~1/%-re kell normalni.

A két amplitidos, Ay és A, kozotti gyenge eltérés esetére az iteraciés dinamika
trajektéridit a 4.4 a) dbra mutatja. Fel kell figyelniink arra az egyébként ismert
matematikai tulajdonségra, hogy a taszité fixpontbdl a trajektéridk tetszOlegesen
kis eltérés esetén a gyenge minta tengelye koriili nyalabban jonnek ki.

Az dbra ékesszoléan illusztralja a gyenge minta vonzasi medencéjének lesziikii-
lését. A nem-asszociativ, véletlen kezdédllapotbdl valé felidézés fokozott érzékeny-
sége éppen az el6z6 bekezdésben emlitett tulajdonsdg kovetkezménye: ilyenkor a
kezdéallapot csak véletlen fluktudcidk miatt mutat egy kis atfedést a mintékkal,
tehat az origd kozelében van: ott, ahol az erésebb minta szinte az egész teriiletet
uralja.

A minték koz6tti aszimmetria erésodésével a gyenge minta az asszociativ (red
erésen hasonlité kezd8allapotbdl vald) felidézés szdmara is elérhetetlenné vélik: a
neki megfeleld fixpont el6bb hiperbolikussé (azaz az er8sebb minta felé taszitéva)
valik, majd (a higitott modellre jellemz8en masodfajii fazisdtmenettel) eltiinik (4.4
b) és ¢) dbra: Pézmandi és Geszti 1989). A modell teljes fazisdiagrammjat a 4.5
4bra mutatja.
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4.4 abra. Aszimmetrikusan higitott ideghdlézat két kiilonb6zd amplitidéja
mintdjaval valé my és my atfedések viltozasdnak ((4.24) és (4.25) egyenletek)
trajektéridi, T = 0 zajhomérsékleten. Szaggatott vonalak: a vonzési medencék
kozotti vizvalasztok. Az a)-d) dbrék a A; = A;/D (i = 1,2) normalt amplitd-
dékban kiilsnbdznek egyméstél: a) mindkét minta stabil, b) a gyengébb minta
instabil az erésebb felé valé elmozdulassal szemben, ¢) a gyengébb minta teljesen
instabil, d) mindkét minta instabil.

4.3.3 A kétminta-hdlézat (TPN) dinamikéja

A Hopfield-tipust visszacsatolt halézatokban a kotések szimmetridja és ezen
keresztill a kvézi-energia bevezetése nytjtotta az elsd betekintést a dinamika jellegé-
be. Ugyanez a szimmetriatulajdonség azonban komoly akadalyat jelenti a dinamika
részletesebb elméleti leirasanak. Ennek oka az, hogy a kétéseken dtadott jelnek a
fogadé neuronra gyakorolt hatasa, amely ott csak egy az O(N) bemenet kozil, a
kovetkezd id6lépésben visszhangszertien mindenhonnan visszajon, és a kotések szim-
metridja miatt O(1) nagysagy koherens hatéssé egyesiil. Ez az id6 elérehaladtéval
egyre bonyolultabb korreldcidk felépiiléséhez vezet. Ezektdl a bonyodalmaktdl vald
elsé szabadulési kisérletett jelentette a 4.1 pontban ismertetett aszimmetrikusan
higitott modell (Derrida et al. 1987).
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4.5 dbra. A 4.4 dbrdn bemutatott a)-d)trajektériatipusok fazisdiagrammja.

Létezik azonban mds 1itja is az el6relépésnek. A korreldcidk a kotéserdsségektol
fiiggd, 0. Yop JijJjk ki jellegii kifejezésekkel ardnyosak. A (4.7) Hebb-szabaly sze-
rinti kotésekre (A = 1/N normaléds mellett) ezek az osszegek p/N nagységrendiiek,
ami az extenziven (p = O(N) mintaval) tanitott Hopfield-modell esetén O(1). Ez
adta a Krauth-Nadal-Mézard szerzéharmasnak azt az otletet, hogy egy minta fel-
idézési dinamikajanak vizsgdlatakor a kotéserdsségeket véletlen keverésnek vessék
ald, amelynek sordn csak az egyetlen mintéra val6 vetiiletiik (a minta “stabilitdsa”:
lasd alabb), valamint egy a kotések szimmetrikussdgét jellemzé paraméter marad
valtozatlan, az Osszes tobbi minta hatdsa elmosédik (egyminta-hélézat: One-Pat-
tern Network, roviditve OPN: Krauth et al. 1988). Ekkor a fenti 6sszegek koherens
része p/N-r6l 1/N-re csokken; igaz, hogy a véletlen keverés hatéséra megjelenik egy
1/\/]7 nagysagui zaj, de az N — co termodinamikai limeszben az is elttinik.

A fenti érvelésben nyilvanvaléan csak az lényeges, hogy ne tartsunk meg végte-
len sok mintat. Ezért fogtunk hozza a relativ stabilitds részletes vizsgalatahoz egy
kétminta-hélézat (Two-Pattern Network: TPN) modelljén, amely az OPN minta-
jéra épiilt fel (Pdzméndi és Geszti 1989).

A dinamika elméleti lefrasra 4j, a Krauth et al. (1988) éltal hasznéltnal ha-
tékonyabb mddszert alkalmaztunk. A médszer alapgondolata télem szarmazik, de
technikai részleteinek kidolgozésa Pazmandi Ferenc munkdja, ezért az alabbi lefrds-
ban ezeket a részleteket csak utaldsokban ismertetem, megkisérelve elvalasztani a
télem szérmazé gondolatokat.

A modellben a két minta, £ és £ megtanitésinak amplitidéjat a kiilsnbs-
28 Ay és A, “stabilitdsok” jellemzik, amelyek definicidja — enyhén eltérve Krauth
et al. vélasztdsatdl — a kovetkezo:

Zg“ D €D = (4.27)
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Kontrollalni kell még a kotések szimmetriajat jellemzd

n=> JijJs (4.28)
¢ )

paramétert is. A hirom paraméternek az Ssszes neuronokra (i = 1...N) azonos
értéket kell felvenni (Krauth et al. szerint: “szigort stabilitdsti halézat”, strict-
stability network). Ettl a 3N megszoritastol eltekintve a kotéserdsségek i # j
esetén egymiastdl fliggetlen, Ji; = +N-1/2 nagysagi véletlen szamok, mig Ji; = 0.
Tovéabbi egyszertsitésként ebben a munkéban feltettilk, hogy a két minta ortogo-
ndlis: 3, 55”5,(2) = 0. Ettél egy késébbi munkénkban eltértink: lasd a kévetkezd
alpontot.

A szigort stabilitas fontos kovetkezménye, hogy a lokalis tereknek a mintaktSl
szarmazé koherens jarulékai az Osszes neuronon azonosak, ami — a spiniiveg-prob-
1émétdl eltérden — lehetSvé teszi, hogy a fluktudcidkra valé atlagoldst neuronokra
vonatkozé 4tlaggal helyettesitsiik (“onatlagolds”).

A bevezetében emlitett koherens visszhang-hatdsok az Onsager-féle reakcio-tér
dinamikus megfeleldinek tekinthetk. Figyelembevételiikre olyan mddszert hasznal-
tunk, amit a Hopfield-modell sztatikus atlagtér-egyenleteinek egyszerti levezetésére
talaltam ki 1988-ban (lasd a mellékelt konyv 4.3 pontjit); mint utébb kideriilt,
télem fiiggetleniil publikalta Peretto (1988) is. A mddszer abban all, hogy ¢ + 1
pillanatban a j-edik neuron S;H spinvaltozéjénak a (4.5) dinamika szerinti atlag-
értékét linearizaljuk az i-edik neurontdl érkezé hatas szerint:

(5¢1) = tanh (Y TSt + J;iSY)

b7 (4.20)
~ tanhﬂ(k;] Ti5t) +6(1 - tanb? 8 k;] J3xS%) - JjSt.

A kovetkezd, t + 2 pillanatban ezek a hatdsok osszegezve megjelennek az i-edik
neuronon:

(S87) tanh B (... + ) JigJja(S1) - B(1 - tanh?(.. 0)- (4.30)
g

A j szerinti 8sszegben fedezziik fel a (4.28)-ban definidlt 7 szimmetriaparamétert,
ami 4ltaldban O(1), hacsak nem készitiink teljesen aszimmetrikus hélézatot. Eze-
ken a szimmetria-indukalt koherens visszhanghatésokon keresztiil gyakorol O(n)
nagysagid hatasokat (S?) a paros idslépésekkel késdbbi: ¢+2, t 44 ... pillanatokbeli
atlagokra.

A dinamika részletes szamitassal valé kovetésére a kévetkezd keretet javasol-
tam: lemondva a kozelité zért mozgisegyenlet keresésérdl, parallel dinamika (a
kvézi-spinek egyidejii, (4.5) szerinti véltoztatésa) mellett 1épésrdl-lépésre szamol-
juk ki a teljes {S!} spinkonfiguréci6 eloszlasfiiggvényének id8beli fejlédését, a két
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mintaval valé my () és ma(?) atf
kiindulva.

A programot Pazméndi Ferenc hajtotta végre, aki a koherens, n rendii jarulé-
kok szisztematikus elkiilonitése mellett fennmaradé inkoherens jarulékokat tobbval-
tozés Gauss-eloszlassal kozelitette, amelynek 4tlag-vektordt és korreldciés matrixat
1épésrél-1épésre meghatarozta. Ekozben az O(n) jdrulékok egy djabb fajtaja keriilt
el6: at—1,t—3... kozotti kereszt-korrelaciés egyiitthatékban megjelen6 tagok.

A végsd cél az my(t) és mo(t) 4tfedések kiszamitdsa. Ez végsé soron tanh
és tanh? fiiggvények az idével névekvd dimenziészami Gauss-eloszlésokon vett in-
tegréljainak numerikus kiszdmitdsat igényli. Az eddigi numerikus eredmények 4
idélépésig terjednek.

A dinamika nagymértékben leegyszeriisodik a teljesen aszimmetrikus, n = 0
esetben. Ekkor a kiilonboz6 idék kozotti kereszt-korrelacidk eltiinnek, és az atfedé-
sekre egylépéses iteraciés dinamikai egyenletrendszert kapunk, hasonléan a higitott
modell (4.9) ill. (4.25-26) dinamikajahoz:

my(t+1)= <<5”f(2 ¢ Bumu(t) + VDz) )), (4.31)

n

lesek kezdeti értékének megfeleld kezddfeltételbol

ahol ¢! és €2 véletlen +1 értékének megfeleléen négy egymashoz képest eltolt
Gauss-eloszlés szuperpoziciéjéra kell dtlagolni, amelyek kozos diszperzidja

D=1-3% mi(). (4.32)
1

Az utolsé egyenletben a negativ tagok a szigori stabilitdst halézatok érdekes
tulajdonségét jelzik: a minta teljes felismerése (m; vagy ms — 1) kozelében fellé-
p6 zajredukciét. Valdban, ha a spinkonfigurdcié teljesen megegyezik egy mintaval,
akkor a szigor1 stabilitds miatt mar nincs, ami fluktudljon (nem 1igy, mint a Hebb-
szabéllyal tanitott Hopfield-tipusi halézatoknal, ahol emiatt ezek a zajcsdkkentd
tagok hidnyoznak). Ezt a hatast tdliink fiiggetleniil felismerte Opper et al. (1989)
18.

Az 1 = 0 esetre vonatkozé eredményeket a 4.6 és 4.7 dbrdk mutatjik, amelyek
megfelelnek a higitott Hopfield-tipusti halézatra vonatkozé 4.4 és 4.5 abraknak. A
lényeges kiilonbség abban &ll, hogy a szigori stabilits kikotése miatt a mintdknak
megfeleld fixpontok a két minta eréssége kozotti aszimmetria fokozédésdval sem
valhatnak instabilld, csak a gyenge minta vonzdsi medencéje sziikiil be egyre na-
gyobb mértékben, mikdzben a medencék kozotti vizvélasztékon véltozik a részben
vagy teljesen instabil fixpontok éltal kitiizott szerkezet.

A 4.8 4bra részleges kotésszimmetridval rendelkezd, n # 0 trajektériakat mutat
be 4 idélépésre kiszdmolva. Feltiing, hogy a trajektéridk kiilonésen az n = 0 eset
(4.6 dbra) dontési felilleteinek (vizvélasztéinak) kozelében érzékenyek a kotésszim-
metria mértékére.

Mind a zajredukciés hatds, mind a vonzasi medencék eltéré mértékii lesziikiilé-
se arra utal, hogy dinamikus halézatok szdmitdstechnikai alkalmazdsainal (amelyek
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4.6 abra. Ugyanaz, mint a 4.4 dbra, a (4.27-28) egyenletekkel definilt szigord
stabilitdsti hdlézatra, teljesen aszimmetrikus kotések (7 = 0) esetén: a) mindkét
minta stabil a maga tengelyén és akériil; b) és c) az erds minta vonzza magihoz
mindazokat a kezdeti konfigurdcidkat, amelyek a gyenge mintaval csak gyengén
fednek 4t [a b) eset mutatja a gyenge vonzasi medence extrém besziikiilését];
d) barmelyik minta csak vele erdsen dtfedé konfiguriciébél ismerhet6 fel.

egyel6re nem t1il szamosak) elényds lehet olyan tanuldsi algoritmust keresni, amely
teljesen aszimmetrikus kotéseket hoz létre.

4.3.4 Effektiv kiilsé terek, nem-ortogondlis mintdk, a felidézés 1ij médjai

Az eddig vizsgalt modelleket kdnnyii kiegésziteni olyan részletekkel, amelyek-
nek mind biolégiai, mind szamitastechnikai fontossaga nyilvanvalé, nem beszélve
az elmélet belsd igényeirdl.

Talén a legnyilvanvalébb az effektiv kiilsé terek fontossaga: a (4.1-2) egyenlet-
rendszerben A = 0 a modellnek azt a fizikus gondolkodédsmaédot titkr6z6 tulajdon-
sagat fejezi ki, hogy a tiizelést és a hallgatdst egyenértéki alternativaknak tekinti.
Ez nyilvanvaléan nem igaz. El nem tiiné effektiv teret jelentenek mindenekelétt a
tiizelési kitszbok; hasonld hatésa van azonban annak az idegrendszerben szabalyo-
26 szerepet betoltd, nem-specifikus (informaciét nem hordozé) impulzussorozatnalk
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4.8 dbra. Néhény trajektéria nem teljesen aszimmetrikus kotéserdsségek esetén
(a szémok a (4.28) egyenlettel definidlt 7 szimmetriaparaméter értékei; téjékoz-
tatdsul az dbra mutatja az n = 0 esetre vonatkozé fixpontokat).

is, amelyet az un. retikuldris formécid juttat el az agy killonb6z6 részeire (lasd a
kovetkezd pontot).

Ezek a kiilsé térként modellezhetd kiiszobok vagy impulzussorozatok jelentos
mértékben médosithatjdk az ideghalézat tulajdonsdgait. Hogy ezt belassuk, nézziik
meg el6szor egyetlen minta felidézési dinamikajat egy higitott kbtésti halézatban
(Geszti és Pézméandi 1989). A mintaval valé dtfedés most az

m(t+1) = F(Am(t)). (4.33)

egyenlet szerint fejlddik, ahol F(z)-et (4.26) definialja.
Ha bekapcsolunk egy h nagysagt kiilsé teret, az a minta 1 komponenseivel
semmilyen korreldciéban sincs, igy azonos valészintiséggel fogja Sket erdsiteni vagy
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gyengiteni. Ennek megfelelden az F(z) leképezd fiiggvény igy médosul:

Fy(z) = 0.5F(z + h) + 0.5F(z — h). (4.34)
1 T
h=0
QU h=04 ]
L
h=06
= 4 L L
— 4 s

-1

4.9 dbra. A leképezd fiiggvény megviltozdsa a h kiills§ tér hataséra,
B~ =0, D = 0.2 paraméterértékek mellett. A kérék vonzé fixpontokat jelez-
nek; hey < h < hey esetén ezek hdrman vannak.

Ha a minta A\ amplitidéja elég nagy, a 3 zajszint elég kicsi és a h kiilsé tér
hangoldsa megfeleld, a leképezés jellege lényegesen megvaltozhat (4.9 dbra). A 1é-
nyeges valtozésokat kénnyti elemezni, ha Fj(x)-et sorbafejtjiik  hatvényai szerint.
Ekkor pl. zajmentes esetben (3 — c0), ha a jel/zaj viszony kielégiti az asszociativ
felidézés feltételénél valamivel erésebb

CA me
— == 4.35
D V3 (4.35)
feltételt, akkor bizonyos hey < h < hep korldtok kézott a leképezésnek harom sta-
bil fixpontja lesz (“igen”, “nem” és “talan”), a kiils§ tér nélkiili eset két fixpontja

helyett. Az alsé korlat
T CA\\1/2
b = D(zln(, /5?)) , (4.36)

amely (4.35) miatt > D. Hasonléan egyszeri zért formula nem adhaté meg a hes
felsd korlatra, amely folott az erds tér destabilizalja az asszociativ felidézést. A 4.10
abrardl azonban leolvashaté, hogy k., egységnyi nagységrendti, emiatt a két korlat
csak akkor elégithetd ki, ha D < 1 b8ségesen teljesiil. A korlatozott tanulds optima-
lis kapacitasinak megfeleld esetben D = 0.4 a higitott és 0.2 a teljesen SsszekStott
esetben, igy az 1j stabil fixpont megjelenése realis lehetSség.

A t6bb stabil fixpontot az ideghdlézat arra hasznalhatja, hogy analég szé-
mitésra valé dttérés nélkiil is t6bb rnyalatot killonbdztessen meg azonos méretii
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tiizelési mintdkban, ami névelheti a halézat kihasznalhatésagat komplex szamitasi
feladatok megoldéséra.

Ugyanez az egyszerti fogas miikddik tébb minta egyideji felidézésekor is. Ha a
(4.25) rendszerben (4.26) helyett a kiils3 tér jelenlétében érvényes (4.34) fiiggvény-
alakot hasznaljuk és két egyenld, A; = Ay = \ amplitiddji mintét vizsgalunk, akkor
az my = mjy = 1 416 mentén a (4.33) egyenlettel megegyezd alaki leképezést ka-
punk, csak m; helyett 2m-re. Ezért minden, a tengelyeken levé m* fixponthoz tarto-
zik egy ugyanolyan stabilitési (m* /2, m* /2) fixpont az 4tlén. Ezen tilmenéen min-
den ilyen &tlémenti fixpontbél az 4tléra merdlegesen taldlhaté (m* /246, m*/2—§)
pontokba valé elmozdulésndl ugyanaz a leképezés vonatkozik 26(t)-re. Mindezen
szimmetridk kdvetkeztében a 4.10 abran 1athaté fixpont-szerkezet alakul ki.
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4.10 dbra. Két egyenld amplitidéji mintdval atfeds konfigurdciék dinamika-
janak trajektéridi és fixpontjai (kér: stabil, csillag: instabil, rombusz: hiperbo-
likus), az effektiv kiils3 tér kiilonbézd értékeire.

Az dbra legérdekesebb tulajdonsiga az 4tlén a kiils§ tér adott intervallumé-
ban megjelend 4j vonzé fixpont. Ez — a Hopfield-modell terminolégiajaban — egy
“hamis emlék” (ldsd a 4.1 pontban), ami azonban kevésbé elitéls kifejezéssel tgy
is értelmezhetd, mint két emlék Gsszekombindlésa, vagyis a térolaskor automati-
kusan elvégzett adatfeldolgozasi miivelet (Sompolinsky 1986). Ilyen, karos vagy
hasznos lehetdségek szabalyozasa lehet a retikularis formécié impulzussorozatanak
egyik célja; e szabdlyozds megvéltozasa lehet az ébrenlét és alvas egyik lényeges
kiilénbsége (ldsd a kévetkezd pontban).

A modellek — ezuttal a nem higitott, szigorti stabilitasti kétminta-hélézat —
misik érdekes kiterjesztése arra az esetre vonatkozik, amikor a két minta egymasra
nem ortogonalis (Pdzméndi és Geszti 1990). Ennek kiilsnésen fontos esetét jelen-
tik a kis aktivitdsu, azaz a nem-tiizelés felé¢ “eléfeszitett” mintdk. Valéban, még
ha a két minta £, 6 = 41 véletlen komponensei statisztikusan fiiggetlenck is
egymistél, de vérhaté értékitk nem tiinik el, akkor a b 5,!" 51(2) skaldrszorzat nem
nulla, hanem a vérhaté értékek szorzata.
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Ilyen mintak kezelésére az az Stletem tédmadt, hogy az egyes neuronra haté
lokélis tér kiszdmitdsdnal a minték hatdsat a konfigurdciénak a mintak ferdeszogii
koordindtarendszerében vett kovaridns komponenseivel jellemezziik, az ezen tér ha-
taséra fejlédd konfiguraciét pedig ugyanezen koordinatarendszerben kontravaridns
komponensekbdl rakjuk dssze. A kétféle komponensek kézotti transzformaciét a
nemortogonalis mintdk atfedésébdl szamolhaté metrikus tenzor hozza létre.

A részletes szamitdst erre az esetre is P4zmandi Ferenc végezte el. Kideriilt,
hogy a bézist ki kell béviteni a mintdk azon pératlan szorzataival, amelyeket a
nemlinedris tanh fiiggvény kever bele a konfiguréciéba. Ezen a kibévitett bazison
lehet haszndlni a kovaridns-kontravaridns komponensek formalizmusat, ahogy fen-
tebb lefrtam. Egyebekben minden az ortogondlis kétminta-halézat (4.3.3 alpont)
szerint torténik.

Az eredmények — a teljesen aszimmetrikus kétések (7 = 0) esetére szoritkozva
— a kovetkez8k. A kontravaridns komponensekre a (4.31) egyenlettel azonos alaki
egylépéses rekurziés Gsszefliggést kapunk, két médositassal: a) a Ji; kotéserdsségek
matrixa most kovaridns reprezentéciéban jelenik meg; b) a zaj-amplitidé kifejezése
(4.32-181) igy médosul:

D=1-3 m,m", (4.37)

ami a ferdeszogii koordinatarendszerben a (4.32)-nek megfelels skalar kifejezés. Hi-
gitott Hopfield-halézat esetén a zaj-amplitidé 1, és csak az elsé médositast kell
figyelembe venni.

Konkrét példaként olyan hélézatot vizsgaltunk, amelyben egyetlen, A ampli-
tddéval megtanitott, kis aktivitdst &; minta (a = N1 >iéiv & —1) mellett egy
mésodik minta, &0 = 1 amplitidéjaként jelenik meg egy h homogén kiilsS tér. Ilyen
kériilmények kézott a dinamikanak a Hopfield-modellbél megszokott kvdzispin-rep-
rezentécid, (4.1-2) helyett természetesebb kerete az un. V-modell, amelyben a neu-
ront V; = 0,1 bindris valtozé reprezentélja, és a lok4lis térhez csak a tiizelé neuron,
V=1 ad jarulékot. Ez az eddigiekhez egy nem-termikus (befagyott) zaj-tagot tesz
hozza, amit kénnyfi figyelembe venni.

A két mintdbdl nem lehet 4j pératlan szorzatot létrehozni, igy az atfedések
dinamikéja az (mn(t),ml(t)) altérben marad. T = 0 zajhémérsékletre, higitott
Hopfield-hélézat esetére végiil a kovetkezd kétvaltozds leképezést kapjuk:

mi(t+1) = %[erf(lx’o + K') +erf(K° — K1), (4.38)
mi(t+1) = %[erf(KO + K1) — (K0 — KV, (4.39)

ahol K = (—aAm' () + k) /v/D és K' = Am(t)/v/D, végill D = 2(1 + mo(t)) =
2(1 +mO(t) + am‘(t))4
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Tekintsiik at a (4.38-39) leképezés fixpontjait és azok stabilitdsit a minta A
stabilitdsdnak, a h kiilsd térnek és a minta a eléfeszitésének érdekesebb tartoma-
nyaiban.

El6sz6r roviden beszéljitk meg a nem-felidézésnek megfeleld helyzeteket: ezek
az m! = 0 tengelyen lev fixpontoknak felelnek meg. Ez a tengely invaridns altere
az dtfedési dinamikénak. Kideriil, hogy egy barmilyen gyenge serkentd irdny1 kiil-
s6 tér (h > 0) jelenlétében az egyetlen nem-felidézési fixpont m® > 0 helyen van,
tehdt olyan neuronoknak felel meg, amelyek idejiik tobb, mint felében tiizelnek.
Emiatt gétld kiils§ térre (h < 0) van szitkség, hogy 1étrejéjjon egy teljesen hallgaté
staciondrius éllapot, és erds globalis gatlés (h < h* = —0.8142) kell ahhoz, hogy
ez maradjon az egyetlen nem-felidéz8 fixpont. A fentemlitett hirom tartomdnyban
a felidézési dinamika is kiilonbézéképpen viselkedik (lasd aldbb), ami kiegésziti a
4.10 dbra kapcsén mondottakat, és tovabb szélesitheti az alvés és ébrenlét kozotti
kiilénbézség modelljeinek — legaldbbis metafordinak — készletét (1asd a kovetkezd
4.4 pontot).

A modell dinamikéja a kiilénbdzd paramétertartomanyokban néhiny érdekes
4j lehet8ségét villantja fel annak, hogy a felidézés a Hopfield-modellté] eltéré médon
jatszédhat le.

A minta stabilitdsénak névelésével a meméria-allapotnak megfeleld vonzé fix-
pont véges m! 4tfedésnél jelenik meg, a Hopfield-modellel teljes analégiaban (Amit
et al. 1987). A vonzé fixpont egy kozeli hiperbolikussal (a Hopfield-modellben: a
szabadenergia egy lokalis maximuméval) egyiitt, vonzé dipdlust alkotva jelenik meg
[4.11 a) 4bra).

Az érdekes 4 tulajdonsag az, hogy a dipdlus sziiletését a vart sziletési helyen
egy kritikus lelassulds elézi meg. Ennek az az oka, hogy az iterdcié hosszi id6-
re bezdrédik egy szlik csatorndba, hasonléan az intermittencidhoz. Ilyen kritikus
lelassulds, ami megel8zi a nem-ergodikus allapotba valé 4tmenetet, felhasznélhaté
egy olyan emlék dtmeneti felidézésére, amely a dinamikénak nem fixpontja. Még
meglepdbb, hogy hasonlé kritikus lelassulds észlelhetd egy taszitd dipéblus sziileté-
se el6tt is (4.11 b) dbra). Ez kapcsolatban lehet a tiltelitett Hopfield-modellben
megfigyelt kis dtfedésti meméria-allapotokkal (Amit et al. 1987).

A véges rendparaméterti nem-ergodikus &llapotba valé dtmenetet megelézd kri-
tikus lelassulds feltiinden emlékeztet az livegatalakulds torténéseire (2. fejezet). A
két folyamat részletes mechanizmusa nem mutat semmilyen egybeesést, azonban
nem lehet kizdrni azt a lehetéséget, hogy az egybeesés nem teljesen véletlen, és az
tivegatalakuldsnak létezik olyan értelmes elméleti megkézelitése, amely az itt lefrt
ideghdlézati modellhez hasonlé dinamikai egyenletekre vezet.

Teljesen kifejlédott taszit6 fixpontok erds gatlis (h < h*) és kis aktivitas esetén
a szokdsostdl eltérd felidézés tovabbi lehetdségeit mutatjdk (4.12 dbra). Ezek egyike
— akkor jellemz8, ha a A stabilitas til gyenge ahhoz, hogy az emlék vonzé fixpontot
alkosson — az, hogy a trajektéria a repellort kériiljaria, elidézve valameddig a nagy
dtfedésti sarok kozelében (4.12 a) 4bra). Valamivel nagyobb stabilitdsnal valédi
attraktor johet létre, azonban — a tSbbi paraméterektsl fiiggden — ez eléggé szo-
katlan médon torténhet. Az attraktor pl. a taszité fixpont koriili hatérciklusként
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4.11 dbra. Egy dipdlus szilletése: trajektéridk és fazisdiagramm; a) vonzé,
b) taszité. A dipélus jelenléte és hidnya kozétti hatérvonalakhoz tartozéd sza-

mok a h kiilsé tér értékeit jelentik. Jegyezziik meg, hogy mindkét eset kritikus
lelassuldssal jar egytitt.

keletkezhet (4.12 b) 4bra). A stabilitas tovabbi névekedésével a fixpont vonzé £6-
kusszd vélhat; akar Ggy, hogy elnyeli a vonzé hatarciklust, akér tgy, hogy kibocsat
egy azt megsemmisitd taszité hatdrciklust. Egy mésik lehetdség, hogy legeldszor
torténik meg a taszité hatérciklus levélasztasa, amely aztédn Gsszeolvad a hiperboli-
kus fixpont kritikus trajektéridjéval, és ami megmarad, az a meméridnak megfelels
attraktor. Mindez a stabilitdsvéltozésok nagyon sziik tartoményéban torténik.

Egyszerti modelliink tehdt az emlékek tranziens felidézésének jénéhény haté-
kony, taldn biolégiailag is m{ikddd mechanizmusét mutatja. Bonyolultabb model-
lekben kaotikus repelloroknak is lehet szerepiik, mint a gondolkodést hosszan, de
nem 6rokre csapdaba ejtd dinamikai alakzatoknak.

71




image76.jpeg
4.12 dbra. Gyengén megtanitott minta felidézése a Hopfield-mechanizmustél
eltéré médon, erésen gétolt halézatban (h = —0.85, a = —0.925): a) tranziens
felidézés egy nagy étfedésii sarok meglitogatasdval A = 1.00 stabilitdsndl, b)
hatarcikluson valé felidézés A = 1.036 stabilit4snal.

*4.4 Alvas és dlom

Az agymiikddés egy sokat kutatott és kevéssé feltart része az alvés és ezen beliil
az alom szerepe és miikodési mechanizmusa.

Az dlom témakdre Crick és Mitchison (1983), valamint Hopfield et al. (1983)
munkéja (ldsd aldbb) nyoman hamar bekeriilt az idegrendszer fizikus modellezdi-
nek érdekl6dési korébe. Az el6z8 pontban lefrt vizsgélataink jelentds részét ez a
problémakér motivalta. Az aldbbiakban Gsszefoglalom a fizikai modellekbsl nyert
eredményeink lehetséges alkalmazését az alvés és az alom értelmezésére.

Az egyszertibb feladat valészintileg az alvés és az ébrenlét megkiilonbdztetése
valamilyen feliiletes technikai fokon (Geszti és Pézméndi 1989). Béar az ébren-
1ét teljes mélységii jellemzése valészintileg az Sntudat jelenségének teljes feltardsat
igényelné, annyi nyilvénvalénak latszik, hogy az ébrenlét az ideghalézatnak egy
nagyhatékonysdgii miikodési médra élesen rahangolt allapotat jelenti.

A 4.3.4 alpont szerint ilyet — modelljeinkben: az attraktorszerkezet feldtisuld-
sét és a felidézési dinamika kiilonbozd véltozatainak feléledését — az effektiv kiilsd
terek egy jol behatérolt, viszonylag sziik intervallumba esd értéke képes létrehozni.

A felébredéssel-elalvissal hangolhaté kiilsd terek pedig ott vannak: ezek a re-
tikuldris formacié impulzus-sorozatai, amelyek a megfigyelés szerint felébredéskor
felgyorsulnak és ezzel vezérlik az ébredést. Egy a kbzvetlen élettani szemlélet szama-
ra furcsa megfigyelés aldtdmasztja, hogy itt nem egyszertien a siirfi tiizelés élénkitd
hatdsardl, hanem egy vezérl8 hatds finomhangoldsardl van szé: a retikularis for-
macié impulzusai az agy két fontos részét, a hippocampust és az amygdaldt nem
serkentik, hanem éppen gatoljak (Haldsz 1982).
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1 BEVEZETES: NEHANY FONTOS FOGALOM |
RENDEZETLEN RENDSZEREK TARGYALASARA

1.1 Ergodicitdssértés és az Edwards-Anderson rendparaméter

“Rendezetlen rendszerek”, sét: “rosszul rendezett rendszerek”: ezek a kifeje-
zések a kristélyok kényelmes szimmetridjahoz szokott fizikusok rosszallésat fejezték
ki, amikor elészor fogtak hozza igényes elméleti fizikai eszkozokkel az {ivegek, kon-
centralt Gtvozetek és egyéb, a szildrdtest-fizika szokott eszkozeivel nem kénnyen
leirhaté anyagok térgyaldséhoz.

A legegyszerlibbek talan a kristélyszerdi rdcsgeometridt megtartd, de Ssszeté-
teliikben rendezetlen mégneses anyagok, bar mint hamarosan litni fogjuk, az &
megértésiik is hallatlanul kemény diét jelentett az elmélet szdméra. Rendezetlen-
ségiiket durvan két csoportba sorolhatjuk.

Az elméleti szempontbdl szelidebb eset a nem-mégneses atomokkal valé vélet-
lenszerti higitds, amely j6l megérthetd a perkolacidelmélet fogalomkorén belil (lésd
pl.: Viesek 1985).

Mar igazén nehéz problémat jelentenek az un. spiniivegek: azok a mérsé-
kelten hig mégneses otvozetek, amelyekben a méagneses ionok kézott véletlenszerti
(bér a redlis rendszerekben erdsen korrellt) eloszlisban ferro- és antxierromagneses
kolesonhatasok keveréke 1ép fel. Ezeket az anyagokat lehiitve, lokalizalt mégneses
momentumaik (“spinjeik”) egy elég élesen meghatdrozott hémérsékletnél l4tszé-
lag rendezetlen iranyitasban megdermednek, hasonléan ahhoz, ahogy az iivegesedd
folyadék atomjai dermednek meg egy latszélag rendezetlen konfigurdciéban.

A kihivés legaldbbis kettds: meg kell érteni a kristalyos anyagok szimmetria-
sértésen alapuld fazisdtalakuldsainak tovabbélését az eleve lecsokkent szimmetridji
kornyezetben, és szembe kell nézni egy teljesen djfajta fazisitmenettel, amely a
diffuzié geometriai blokkoldsatdl az elektronlokalizacién és a spiniivegek fazisétme-
net-szerti jelenségein keresztiil a folyadékok tivegesedéséig szdmos formaban jelenik
meg, sokszor elfedve egy fazistalakuldst utdnzo kinetikus lelassuléds altal, de amely
végiilis val6szintileg egyetlen Gsszetartozé jelenségesoport.

Az ilyen fazisétmenetek sordn nem alakul ki hosszitévi rend: nem torténik
makroszképikusan megfigyelheté szimmetriasértés, csak abban a furcsa értelem-
ben, hogy valamilyen mikroszképikus mennyiség (pl. egy lokalizdlt spin vagy a fo-
lyadék mikroszképikus sfirtiségének a homogén hidrodinamikai 4tlagtél valé eltéré-
se) a magashémérsékletii “fazisban” (folyadék, paramégnes) idédtlagban eltiinik, a
mélyhSmérsékletiiben (iiveg, spintiveg) pedig nem. Az ilyen, az idé4tlagolds elrom-
lasén alapulé véltozést ergodicitdssértésnek nevezziik (Palmer 1982)*. Az ergodici-
rassértést altalanossdgban tigy képzelhetjiik el, hogy a hémérséklet csckkenésével a

* Az a vérhaté idStartam, ami utén egy éridsi fluktudcié mégiscsak nulldra 4t-
lagolja ki az ergodicitssértd mennyiséget, a rendszer méretével exponencialisan
végtelenhez tart.
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Az éles hangoldst az oldja meg, hogy a retikularis formacié az alvasnak és az
ébrenlétnek megfelels két stabil &llapot kézétt billenhet &t az elfaradést ill. kipihe-
nést kisérd kémiai hatésokra (Koella 1974).

Két azonos amplitidéji mintét foglalkoztaté modelliink csak a legegyszeriibb
esetet szemlélteti; bonyolultabb esetek kutatdsa — két év tavolabdl ratekintve a
téméra — {géretesnek latszik.

Jéval rejtélyesebbnek ttinik az dlom kérdése.

Elektroencefalogréf (EEG) jelekbdl tudjuk, hogy az dlmodés az alvés egy jél
elhatarolt szakaszaban torténik, amikor az EEG jel kaotikus és nem frhaté le kevés-
dimenzi6s attraktorral (Babloyantz et al. 1985, Dvorak és Siska 1986, Mayer-Kress
és Layne 1986). Ugyanekkor az alvé ember vagy magasabbrendi 4llat szemgolydja
gyors, szabélytalan mozgést végez, emiatt az dlmodas szakaszat REM (Rapid Eye
Motion) alvésnak is nevezik.

Crick és Mitchison (1983), valamint Hopfield et al. (1983) egyidejtileg jutott
arra a gondolatra, hogy az dlom egy lehetséges szerepe a meméridnak a hamis
emlékektdl (lisd a 4.1.1 alpontot) valé megtisztitasa lehet. Erre a kévetkezd, a
kaotikus EEG-jel és az ugyanezt jelzé szemmozgas szerepére is raviligité mecha-
nizmust javasoltak. A kaotikus jel az ideghdlézat memériaként mitkdds részét egy
véletlenszertien kivélasztott kezdééllapotba helyezi, ahonnan a hélézat a legkoze-
lebbi attraktorba relaxal. Tegyiik fel, hogy alvdskor a Hebb-mechanizmusnak éppen
a forditottja milkddik: olyan szinaptikus valtozasok lépnek fel, amelyek az attrak-
tor-allapotot egy kicsit meggyengitik (ezt nevezik a szerzék “unlearning”-nek, amit
nem tudtam magyarra forditani).

Ha a meggyengitett attraktor egy jél megtanitott minta, akkor a csekély gyen-
gités nem sokat fog neki artani. Az érvelés csattandja az a feltételezés, amit Hopfi-
eld et al. (1983) szémitégépes szimuldciéval igazolt, hogy a hamis emlékek viszont
erésen sebezhetSk (érzékenyek a kotéserdsségek véletleniil fellép6 kombindcidira),
emiatt egy csekély “unlearning” hatésara kitorlédnek a meméridbdl.

A két cikk megjelenése Sta senkisem taldlt a leghalvanyabb indikéciét sem ar-
ra, hogy létezne a posztuldlt gyengitd (unlearning) mechanizmus. Masfelé] viszont
kideriilt, hogy a Hopfield-modell kezdeti vizsgélataiban oly nagy hangstlyt kapott
hamis emlékek tulajdonképpen a modell miitermékei, amennyiben kismennyiségii
zaj (véges h8mérséklet) hatdsdra ezekbél az attraktorokbdl a rendszer kiszabadul
(l4sd a 4.1 pontot).

Ennek ellenére a kaotikus EEG-jelek szerepére nytjtott magyardzat annyira
vonzénak tiint, hogy gondolkozni kezdtem, nem lehetne-e a véletlen kezdéallapot-
bél valé relaxdltatds gondolatét megtartva, de az “unlearning”-et elvetve masfajta
értelmes leirdst kapni az dlom szerepére.

Egyfajta vélaszt valéban taléltam (Geszti és Pazmandi 1987, 1989). A keretet
a korlatozott tanulds (4.11) algoritmusa szolgaltatia, kiegészitve a véletlen kezds-
allapotbdl val6 felidézésre vonatkozé — Crick és Mitchison munkéja altal motivalt
— 4j eredményeinkkel (l4sd a 4.3.2 alpontot).

Nadal et al. (1986) a korlatozott tanulést a révidtévi meméria (azonnali, ill.
1-2 percen beliili felidézés) modelljének szénta, de szubjektiv megfigyelés alapjan

73




image78.jpeg
kézenfekvének tiinik, hogy agyunk kézbensé, egy nap koriili idétartamra kiilon,
korldtozott memériakapacitast biztosit. Ezen alapul a javasolt 4j magyarézat.

A korltozott tanuldsba nyert betekintés azt a lehetdséget sugallja, hogy az
alombeli kaotikus jellel létrehozott kezdééllapotokbdl val véletlen felidézés az
asszociativ visszaemlékezésnél jéval élesebb nbséget tesz erds emlékek (mély
energiagddrk) és gyengék (sekély g6drok) kozott.

A gyenge emlékeknek legalabbis egy része abbél szérmazik, hogy a nap fo-
Iyamén sok mindent latunk és hallunk, ami nem olyan fontos szdmunkra, hogy
utdnagondoljunk, de egy feliiletes lenyomatot azért mégis hagy a memériankban.

Ezeknek a gyenge és jelentéktelen emlékeknek a nagy szama jelentds terhet
jelent az egynapos tartami meméria széméra, és nyilvan nagy hatrdny lenne, ha
mindezt egész életiinkben hordozni kellene. Ezért van sziikség egy sztirdére, ami a
hossztiidejii meméridba csak a réfigyeléssel, utdnagondoldssal fontosnak nyilvani-
tott emlékeket engedi tovabb.

Ilyen sziir8 lehet a korlatozott tanulds alapjén miikédd révididejti meméridban
a véletlen felidézés és az igy felidézett emlékek gyenge djratanitisa. Ez a felidézett
erés emlékeket felfrissiti, a fel nem idézett gyengéket pedig erdltetett dregedésre
készteti és ezzel hozzdjérul a révidtédvii meméridhél vald elt{inésiikhoz.

Az Wjratanitishoz — nem gy, mint az “unlearning”-hez - nincs sziikség kiilén
mechanizmusra; elég, ha a jélismert Hebb-féle szinaptikus valtozdsok miikédnek
azalatt az id6 alatt, amig a rendszer a felidézett emlék attraktordban marad. Ugy
gondolom, hogy a valészintileg nemlétezd “unlearning” helyett a kétségkiviil 1étezé
Hebb-féle tanulds hasznositésa az itt lefrt elképzelést egy drnyalattal realisztikusab-
bé teszi az eredeti Crick-Mitchison-félénél.

Taldn érdemes még egyszer Gsszefoglalni azt a kiilonbséget, amely a két elkép-
zelés kozott nem az eszkdz, hanem a cél tekintetében fennall. A Crick-Mitchison
mechanizmus célja véletlenszertien kialakuld er6s parazita emlékek kitérlése; mint
mar emlitettem, ezek szerepe a Hopfield-modell elmélete szerint (4.1 pont) taldn
redlis ideghalézatokban sem olyan jelent8s, mint régebben gondoltédk. Az itt vd-
zolt elképzelés szerint a cél a nagyszamu, fontossdg nélkiili gyenge emléktél valé
megszabadulds. Ezt — ink4dbb filozéfiai, mint élettani alapon — mar Bergson az agy
egyik legfontosabb és egyben legrejtélyesebb feladatanak mondta.

Nem hallgathatom el a nehézségeket sem. Az alomnak szubjektiven legfeltii-
n6bb tulajdonsiga az, hogy nem sztatikus képekkel, hanem idSbeli torténésekkel
foglalkozik. Ezt a koriilményt a fizikai jellegli modellezés sem hagyhatja figyelmen
kivil. Ez nem jelentene donté akadélyt a tovabblépésre, mivel a Hopfield-modell
legigéretesebb tovébbfejlesztései kizé tartoznak az idésorozatokat térols halézatok
(l&sd a mellékelt kényvkézirat 5.5 pontjét), de az dlommal valé Gsszekapesolds méd-
ja szémomra most még nem nyilvanvalé. Ezért tgy érzem, hogy bér a fentebb adott
magyarazat egy kétségkiviil fontos, naprol-napra elvégzendd feladat megoldasat re-
méli fellelni az dlomban, a Crick-Mitchison-féle magyardzattal egyetemben eléggé
messze van attél, hogy az dlom rejtélyének megnyugtaté megoldésat adja keziinkbe.
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4.5 A Kohonen-féle 6nszervezd modell
4.5.1 A modell bemutatédsa

Amint mér a 4.1 pont elején emlitettem, a gyorsan, sokszor elvégzends fela-
datokat, mint amilyen a l4tas, agyunk &ltaliban réteges elérecsatolt halézatokkal
oldja meg.

A latas olyan 6ridsi mennyiségfi informéciét processzél, amire semmilyen egy-
szerti tanuldsi algoritmus sem képes. A feladat megoldasa csak azéltal lesz lehet-
séges, hogy agyunk kihasznélja az adathalmaz topologikus szerkezetét: azt, hogy a
latott targyakat a latStér irdnyai szerinti szomszédségi kapesolataik szerint rendez-
ziik el.

4.13 dbra. A Kohonen-féle 6nszervezd modell: az & véletlen bemend vektort
minden neuron el8recsatolva megkapja; a neuronok #-t8l és az elérecsatolasi ko-
tések f(l) erdsségétél fiiggben “nyerét” valasztanak, amely egyediil fog tiizelni.
A kétéserdsségek az onszervezés sordn megtanuljik, hogy szomszédos bemend

jelhez szomszédos nyeré tartozzék.

Ezt a topolégiai szerkezetet nem lehet a feldolgozas kézben elvesziteni, mert
akkor nincs tobb esély a visszadllitdsara: a kézbensd rétegekben is meg kell 8rizni az
adatok szomszédségi viszonyait. Més széval: szomszédos irdnyokbél jové lokalizalt
jelekre szomszédos neuronok hasonléan lokalizlt tiizelésének kell valaszolnia.

Ez a kétéserdsségeknek bar tdg hatarok kézott véltoztathatéd, de egymashoz
rendkiviil finoman hangolt beallitdsat kiveteli meg. Ennek készen valé oroklésére
nincs genetikai kapacités: a finomhangolas életiink els§ hénapjaiban torténik meg
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egy olyan tanulasi folyamattal, amelynek célja nem mereven meghatarozott asszoci-
acidk bedllitdsa, hanem csak a topoldgikusan ht leképezés megvalésitésa. Az ilyen,
globalis feladatra irdnyuld tanulést szokés énszervezésnek nevezni.

A Kohonen-féle énszervezd modell ennek a folyamatnak meglehetésen komplex
lépéseit tomariti egy egyszerti algoritmusba (4.13 dbra).

A modell egy neuronokkal kirakott rétegbdl 4ll. A neuronok kéziil egyszerre
csak egy tiizel; hogy melyik, azt egy folytonos (esetleg vektor) bemené jel érté-
ke vélasztja ki. Ekkor azt mondjuk, hogy a bemen§ jel (egy “sajétsag”, angolul
“feature”) leképezéddtt a tiizeld neuronra: ezért az ilyen halézat neve “sajatsagtér-
kép” (“feature map”).

A tiizeld neuron kivalasztisa é18 ideghalézatokban az egymést laterdlisan gatls
neuronok versengésével alakul ki. Kohonen ezt egy deklardlt “nyers” kivalasztdsa-
val helyettesiti. Az i= 1, j,... indexvektorral megszdmozott neuronok mindegyike
megkapja az ¥ = z1, 5 ... input-vektor minden komponensét a neuronhoz rendelt,
hangolhaté Ji (i), Ja(i), ... erésségli elérecsatols kétéseken keresztill, A Kohonen-
algoritmus szerint az az i* neuron a nyerd, amelyre J{ (i) a legkdzelebb van az &
inputhoz:

it |JE) - Z| a minimuma [f(l) — &| -nek. (4.40)

Az algoritmus mésodik fele a bemend jelrdl egy neuronra valé leképezést teszi
topolégiailag helyessé, egy énszervezd (a konkrét asszocidciét nem elére meghatéro-
26, hanem menet kézben megtaldlé) tanuldsi folyamattal. A cél eléréséig két 1épést
kell ismételni:

(i) generaljunk egy véletlen z; bemené jelvektort, és a (4.40) egyenlettel vi-
lasszuk ki a hozzé tartozé i* nyerdt;

(ii) médositsuk a nyerd és szomszédai kotéserdsségeit a kovetkezd formula sze-
rint:

TiG) = Ji(E) + MG = i) er — J(0)], (.41)

ahol A(7) éltalaban csak |#]-té] fiigg, olymédon, hogy az r tavolség kis értékeinél
kicsticsosodik, nagyobb tavolsagokra pedig lecseng.

Ez az algoritmus nyilvdnvaléan kozeliti egymashoz szomszédos neuronok ko-
téserésségeit, ami végsé soron az egész réteg topoldgiai rendez8déséhez vezet. A
topoldgia azonban nem mindenre elég: az adatfeldolgozas akkor hasznos, ha a le-
képezés — a diszkretizaciété] eltekintve — egy-egyértelmii. Ez akkor kévetkezik be,
ha J( (i) komponensei i-nek monoton fiiggvényei.

Ehhez 1d8 kell. A folyamat egyre nagyobb rendezett tartomanyok kialakuld-
sdn keresztiil jitszodik le; iddigényét az utolsé topolégiai hiba (egy dimenziéban a
monotonitds megtérése, tobb dimenzidban egy csavarés) eltavozasa hatérozza meg.
Ennek részleteivel foglalkoznak az alabbi alpontok.
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*4.5.2 A nemrendez6ds Kohonen-modell

Nem magétél értet3ds, hogy a (4.41) kotésmédositésba miért kell belevenni
a nyerét magét, hiszen az amigy is a legkdzelebb van a bemend jelhez. Azonban
a legkozelebbi sincs feltétleniil elég kozel: ha a kotéserdsségek eloszlasiban nagy
firegek vannak, akkor a bemend jel nagy valészintiséggel egy ilyen iiregbe fog meg-
érkezni, és éppen a nyeré médositdsa az, ami a leghatékonyabban segit az tireget
kitolteni. Ez vezet el a bemené halmaz egyenletes reprezentacijdhoz.

Hogy ezt a hatast kiilon megvizsgélhassuk, tekintsiik a Kohonen-modell egy
olyan véltozatét, amelyben csak a nyerét médositjuk (Geszti et al. 1990). Ekkor
alJ kbtéserésségeket egy géz atomjainak tekinthetjiik, amelyek kitoltik a bemend
jelek tartomanyzénak megfelels “edényt” (4.14 dbra).

gy

Xy

I X1

4.14 dbra. A Kohonen-modell kétéserdsségei, mint a bemend jelek tartoményat
kitolts kvazi-atomok

Mivel most a szomszédok médositését, vagyis a rendezd hatést kikapesoltuk,
a kvézi-atomok szabadon diffundalnak. Diffiziés egytitthatéjukat megmérhetjiik,
ha periodikus hatarfeltételeket kotiink ki, és lehet&vé tessziik, hogy egy “atom”
szabadon lépjen 4t az edény egyik képébdl a masikba.

Ha az egymdsutani diffaziés lépések korreldlatlanok lennének, kénnyti volna
kiszémitani az egy diffizids 1épéshez tartozéd négyzetes atlagelmozduldst és vele a
diffiziés egyiitthatét. Ha a Voronoi-cellat goémbnek tekintjitk (ami nem tdl sok
dimenzidban értelmes kézelitésnek tiinik), akkor ezzel a meggondoldssal

(F(%)%)W (A(0))2

D~ Dy= 113 pYE

(4.42)

adédik. Dinamikai korreldciés hatésok megvéltoztathatjak ezt az egyszert képet.
Azonban a numerikus szimulaciék, amelyeket Czaké Ferencecel végeztem el, nem
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D/Dy redukélt diffiiziés egyiitthatdja (ldsd a szévegben), mint az egyetlen ta-
nuldsi amplitudé, A = A(0) fiiggvénye, &tlagolva kiilsnbézé stirliségekre. Di-
menziészamok: A 3, X 4, J¢ 5.

mutattak jelentékeny eltéréseket a (4.42) egyenletnek megfeleld egyszerii viselke-
déstdl (4.15 &bra).

*4.5.3 A rendezett dllapot stabilitdsa

Konnyen belathats, hogy a Kohonen-algoritmus hogyan hozza az i térbeli in-
dexben kozeli neuronokat egymas kozelébe a, Ji(i) kotéserdsségek szerint is. Nehe-
zebb megérteni, hogy hogyan jon létre a monotonan rendezett, torésektdl és csava-
résoktél mentes allapot.

A globalis magyarézat (Kohonen 1988, Cottrell és Fort 1986) a kovetkezd. Mi-
utdn egyszer 1étrejétt a monoton rend, a Kohonen-folyamat ezt mér nem tudja
megsziintetni. Ezért az igy rendezett allapotok sokasigai a dinamika attraktorai,
és difftiziészerti véletlen folyamatok el6bb vagy utébb belehajtjik a rendszert ezen
(szimmetria-sértd) attraktorok egyikébe.

Ez a gondolatmenet azonban pontositasra szorul. A rendezett allapot attrak-
tor volta nem teljesen altaldnos kévetkezménye a Kohonen-algoritmusnak, hanem
csak a A(7) fiiggvényre vonatkozé megszoritasok teljestilése esetén.

Ennek trividlis példéja az eléz8 alpontban emlitett nem-rendezddd modell,
amelyben minden adaptécids lépésben csak a nyerdé neuron kétéserdsségét médo-
sitjuk. Ebben a modellben még a kezdetben rendezett éllapotot is szétrdzza a
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diffidzié. Trividlisnak tiinik az a folytonossagi meggondolds, hogy ugyanez akkor is
megtorténik, ha a nyeré szomszédainak moédositésa véges, de til gyenge.

Ezaldl csak az egydimenzids eset a kivétel: ekkor a nemrendezédd esetben sincs
difftzié, vagyis a kezdééllapot akér megtarthatja kezdeti rendezettségét is, kivéve
ha A(0) > 2 (természetesen az “értelemszert” tartomany, amely a bemend jelhez
valé kozelitésnek felel meg, 0 < A(7) < 1).

Egy dimenziéban azonban a teljes, a nyerd szomszédait is mozgaté Kohonen-
modellre is konny{i megtaldlni a monoton rendezett 4llapot stabilitasanak feltételét.
Ez a feltétel az, hogy A(r) a tavolsaggal csokkenjen, vagyis a nyerd tavolabbi szom-
szédjainak kisebb legyen a bemend jel felé valé relativ elmozdulasa.

A bizonyités egyszerti: egydimenziés, monoton rendezett Kohonen-modellben
barmekkora legyen az z bemend jel, a nyer6hoz kozelebbi neuron kétéserdssége ko-
zelebb esik z-hez. Legyen J; — z < J, — z, akkor a mondottak szerint A; > Ay,
amibél kévetkezik (1 — A;)(J1 — ) < (1 — A2)(J2 — @), hacsak Ay, Ay € (0,1). A
rendezédés tehat nem valtozik.

A stabilitasfeltételnek azonban érdekes kovetkezményei vannak. Tekintsitk —
tovabbra is egy dimenziéban maradva — azt az egyszerii esetet, amikor csak a nye-
16t és legkozelebbi szomszédjait mozgatjuk, Ag ill. Ay szorzékkal. Ekkor a Ao, A1
sikon a A\; = A egyenes a stabilitds hatdra, amelynek mentén kritikus fluktuacick
fellépte vérhaté.

Ezeket a kritikus fluktudcidkat Csabai Istvan és Vattay Gabor megfigyelte,
majd Vattay Gabor egyszerli magyarazatot adott a talalt staciondrius eloszlds onaf-
fin fraktalis fiiggvényalakjara (Geszti et al. 1990; Vattay et al. publikélas alatt).

*4.5.4 Meggondoldsok a rendezédés dinamikajardl

A Kohonen-modell rendezddési dinamikaja nem egyszerti. Ennek oka a neuro-
nok kozotti kétféle reldcié egylittes kezelésének igénye: a nyerdt a kotéserdsségek
szerinti rendezédés, a nyeré szomszédait viszont a neuronok térbeli elhelyezkedése
hatérozza meg. Mindaddig, amig a rendez8dés nem teljes, egyes bemend jelekért a
halézat térben tévolesé részei versenyeznek, véletlen eséllyel (4.16 dbra).

Megprébalhatjuk gy tekinteni a rendezdési folyamatot, mint a rendezédés hi-
bahelyeinek véletlen bolyongasat addig, amig egyszer az utolsé is el nem éri a minta
peremét: akkor a konfigurécié befutott az attraktorok egyikébe, ahonnan mar nem
johet ki. Egy dimenziéban ebbdl a képbél a rendezédési idd meghatérozott méret-
fiiggése kovetkezik: N neuron hossziisdgi mintabél valé kidiffundélés dtlagosan N*
difftizids lépést igényel, viszont annak a valészintisége, hogy a véletlenszerd beme-
nd jel éppen a hibahely kérnyezetét mozgassa, durvan N !, amibél végiil N3-bel
aranyos rendezddési idé adédik, a Kohonen-algoritmus lépéseiben mérve (Geszti és
Csabai 1989, Geszti 1990).

A Csabai Istvén éltal elvégzett szimuldcié, amelyben az @ véletlen bemend
jel a [0,1] intervallumban egyenletes eloszlésti volt, ezt a jellegzetes méretfiiggést
megerésitette. Mégsem lehetiink elégedettek a magyarézattal, mivel a rendezédési
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4.16 abra. Részlegesen rendezett Kohonen-modellek hibahelyekkel: a) torés-
pont egy dixﬁenziéban; b) csavards két dimenziéban. b)-ben korsk jelzi egy-
egy neuron J kdtéserdsség-vektorat; a szomszédos neuronokhoz tartozé koréket
“hiirok” kotik Gssze. A véletlen bemens jelek csillaggal megjeldlt értékei koriil
térben (indexben) tavoli neuronok versenyeznek a nyerd ciméért.

folyamat leglassabb fizisat: az utolsénak maradt toréspont “kihdkezelését” képer-
nyén kévetve az egyaltalan nem véletlen bolyongasnak, hanem a minta kozelebbi
széle felé valé irdnyitott haladésnak mutatkozik (4.17 ébra).

4.17 dbra. A topoldgiai rendezédés utolsé fazisa egy dimenzidban. A szagga-
tott vonal a hibahely (téréspont) fluktudciés elérehaladésanak lépéseit mutatja.

Ennek a haladésnak szisztematikus hajtéereje abban 4ll, hogy a hibahely és a
minta kézelebbi széle kozotti, révidebb szakaszhoz tartozéd kotéserésségeket dssze
tudja hizni a mindenkori nyerd szomszédjainak \;-gyel aranyos kozeledése. Ez-
zel szemben a hosszabb szakaszra ez nem lehetséges, mivel a nyerdt vonzé. Ao-lal
ardnyos hatés érvényesiti a bemend jelek 0 < & < 1 intervallumét teljesen kitoltd
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tendenciat, ami a hosszabb szakasz végeit “lehorgonyozza” ezen intervallum vég-
pontjaihoz. Emiatt a rovid szakasz meredeksége szisztematikusan kisebb lesz, ami
el8segiti a hibahelynek a minta kozeli széle felé valé elmozdulésat (lésd az dbran).

Ennek a folyamatnak a részleteit a jelen értekezés beadésakor is vizsgéljuk.
Vérhaté, hogy a Ao, A; paraméterek fézisdiagrammjan lesz olyan fazis, ahol a hi-
bahely elérelépéseihez fluktuaciok sziikségesek, és olyan is, ahol ez az el6relépés
az 4tlagos konfiguraciéban is, cstiszdsszertien bekovetkezik. Eddig e két lehetéség
kozotti hatdrt nem sikeriilt meggy6zéen azonositani.

A diffaziéra matematikailag emlékeztetd kinetikét nem csak a topolégiai hibak
bolyongdsanak tilegyszertisitett képébél lehet levezetni.

Ehhez vegyiik észre, hogy J( (i) az i indexvektorok racsan értelmezett vektortér,
amely a (4.40-41) Kohonen-folyamat id6lépéseiben valtozik, és probaljuk levezetni
a valtozas mozgasegyenletét.

A szokésos eljarassal szétvalasztva az 4tlagos véltozast a fluktudcidktsl, a ko-
téserésségek atlagos iddfejlédésére csatolt N-dimenzids leképezést kapunk:

JG,t+1) = J(,1) + ijA(i —)[& - JG, 1), (4.43)

ahol p; annak valészintisége, hogy a j-edik neuron a nyerd (ez akkor torténik meg,
ha az ¥ bemené jel a f(_]) koriili Voronoi-celldba esik), Z; pedig & atlagértéke ugyan-
ebben az esetben.

A (4.43) egyenletet konnyt numerikusan vizsgalni, de az elméleti targyaldsa
nagyon bonyolult, f8leg a Voronoi-cellék silyainak és dtlagainak kiszamitdsa miatt
(még a hasonlé szerkezetii, de ettdl a komplikaciétél mentes eset sem egyszert:
l4sd Bunimovich és Sinai (1988) cikkét). Ezért szoritkozzunk a rendezédés mérsé-
kelten kési szakaszaira, amikor mar a f(l) tér kisimult, de még nem rendezddott
monotonna.

Ebben az esetben kontinuum-kozelitést hasznalhatunk. f(i,t)-t kozelitsiik a
f(r,t) folytonos térrel, és fejtsiik sorba ezt a teret r = i kortl. Ekkor a nyeré-
kivélasztds valészinliség-siirtisége ardnyos lesz a |8.J /x| Jacobi-determinénssal. A
Z; 4tlag a Voronoi cella sarkainak stlyozott étlaga, amit — masodik derivalt kor-
rekeidkat elhanyagolva — J(j,t)-vel kézelithetiink. A (4.43)-beli dsszeghdl az elsé
derivaltak kiesnek, ha A(r)-nek inverziés centruma van. Ha ez a fiiggvény még
izotrép is, akkor — &ttérve folytonos iddargumentumra — az 4tlagos fejlédésre a
kovetkezo egyenletet kapjuk:

8,J(xr,t) = W(r) |0J/or| S AJ(r,1), (4.44)
ahol

l\.’)l»—l

=3 Mi-3)-G-3) (4.45)
H
fizikai jelentésére nézve nem diffiiziés, hanem merevségi allandé.
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Matematikai szerkezetére nézve (4.44) nemlinedris diffiziés egyenlet, amely-
ben az éartatlan megjelenésﬁ W(r) szokatlan, de lényegremutaté komplikdciét rejt
magdba. Azt a mar emlitett tényt fejezi ki, hogy amig a topolégiai rendez3dés nem
fejezdott be, addig hasonld J kotéserdsségli, de térben egymdstdl tavolesé neuron-
csoportok versenyezhetnek a bemeno jelért. W(r) az r koriili neuronok részesedését
fejezi ki ebben a versengésben.

A rendez8dési id8 teljes megértéséhez a (4.44) 4tlagos mozgisegyenlet sem visz
elég kozel. Ha a A(r) fiiggvény exp(—r?/20?) alakd, a (4.45) egyenlet azt l4tszik
mondani, hogy a folyamat idéskélédja o« 0~2. Ezzel szemben a kétdimenziés esetre
Szakacs Tamds altal elvégzett szimuldcidk a rendezédési sebesség harom nagysig-
rendes valtozasin keresztiil kovethetd O(o%4) fiiggést mutattak a kotésmédositas
o hatétévolsdgatol.

Mindez arra mutat, hogy a Kohonen-féle rendezédési folyamat kinetikdjdban
kiilonb6z6 hatésok blokkolhatjék le a nemlinedris difftiziés egyenletben kifejezett
kisimuldsi tendencidt: egy dimenziéban a bemendjel-tartomany hatdraihoz valé
“lehorgonyzds”, t6bb dimenzidban az ellentétes irdnyt gorbiiletek egymast kom-
penzalé hatdsa, amely pl. J; o a-r, J, o sin(kz) sinh(ky) alakd konfiguracidkat
stabilizalni képes.

Ekkor a végsé kinetikat a metastabil konfiguracikbdl valé kiszabadulds fAluk-
tudcid-domindlt kinetikaja hatdrozza meg, amelynek részletekbe mené megértésére
irdnyul most folyamatban levé kutatémunkank.
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rendszer csapdéba esik az energia (vagy, a be nem fagyott szabadségfokokra atla-
golva, a szabadenergia) egy lokalis minimuméban. Kéz6nséges, szimmetriasértésen
alapulé fazisdtmeneteknél ilyen minimum kevés van, és ezekhez a szimmetriasértd
rendparaméter kiilonbézé makroszképikus értékei tartoznak. Az iivegatalakulds és
rokonai (spiniiveg-dtalakulds, Anderson-lokalizacio) esetén altaldban sok minimum
egyikében esik csapdéba a rendszer. Ezeket a minimumokat pl. frusztracié hozhatja
létre (1.2 pont); a befagyast egy Edwards-Anderson-tipusii rendparaméterrel lehet
detektalni (Iasd aldbb).

Az iivegszerli “fézis” latszélagos rendezetlenségének képét erdsiti az a tény,
hogy valahdnyszor az anyagot felmelegitjiik és djra lehiitjiik, mindig mas lesz a
befagyott konfigurdcié. Az elmélet nagy sikere, hogy emdgott a latszélagos rende-
zetlenség mogott mégis felismerte a rejtett rendet, és eszkdzt adott annak leirésara.

A felismerés a spiniivegek teriiletén sziiletett meg. Lényege az, hogy a
véletlenszerti spin-spin kolesénhatdsok (réviden: kétések) barmelyik konkrét meg-
valésitésa ha nem is teljesen, de nagy mértékben meghatarozza a spinek konfiguré-
ciéjat a megdermedt &llapotban. Ennek a meghatarozottsignak két fokozata van:

1) Az ergodicitéssértés miatt egy adott spin egyméstdl barmilyen tavoli idépon-
tokban felvett értékei is erésen korrelltak egyméssal. Ennek kévetkeztében a spin
sztatikus varhaté értéke nem zérus.

2) Ha a spineket t3bbszér felmelegitjitk és lehiitjiik, de kézben a kdtések érté-
ke befagyasztva marad, akkor a kiilonboz6 lehiitéseknél keletkezd spinkonfiguracidk
egymassal erésen korrelaltak lesznek, akércsak egy bridzsversenyben a két asztalnal
azonos leosztasra megvalésulé jatszmék. Ugyanezt idSbeli eseménysorozatra vald
hivatkozas nélkiil is elmondhatjuk: ha a rendszernek gondolatban (vagy szémitégé-
pes szimuldciéban) n replikdjat készitjiik el, bar véletlenszerti, de szigortian azonos
kbtésekkel, a fiiggetleniil lehiitott replikdk egymassal erésen korreldlt spinkonfigu-
réciékba fagynak be.

A rejtett rendet az egyes rendszer Snmagéhoz és a replikdk egyméashoz va-
16 hasonlitdsaban fedezhetjitk fel. Ennek leirdséra tekintsiink Edwards és Ander-
son (1975) nyomén egy kockardcs pontjaiban elhelyezkedé S; = +1 Ising-spineket
(1 =1...N), amelyek kozott paronkénti kolcsonhatas miikodik, a modell Hamil-
ton-fiiggvénye tehdt

L
H:—E;J,,»S;S,, (11)

ahol a J;; kélesonhatésok Gauss-eloszlastiak:

- 2o 2
P(T) = [0t exp (FH 20, (1)

Az eredeti Edwards-Anderson modellben a kdlesénhatés csak elsé-szomszéd
spinek kézott miikodik. A Sherrington és Kirkpatrick (1975) dltal kidolgozott val-
tozatban, amely egyfeldl 4tlagtér-elmélettel megoldhaté, mésfeldl az utébbi években
ideghdlézat-modellekben (ldsd a 4. fejezetet) kelt 1 életre, minden spint minden
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5 UTOSZO

Az értekezésben attekintettem az utolsé tiz évben végzett kutatémunkdm ma
is védhetd eredményeit.

A bemutatott kutatést egy olyan témakér fogja Ossze, amely aktivan nem is
szerepelt benne: a spiniivegek gondolatvildga. Ez a csoddlatosan gazdag modell-
vilég ebben az idészakban uralkodévé vélt a fizikusoknak mindazon jelenségekkel
kapesolatos gondolataiban, amelyekben lényeges szerepe van az ellentmondé haté-
sok kivéltotta frusztriciénak, és amelyekben a rendszer ergodicitassértd allapotba
megy &t.

Az fivegatalakuldssal kapcsolatos munkdmban donté szerepet jétszott az a fel-
ismerés, hogy mind a feltételezett spiniiveg-atmenet Edwards-Anderson rendpa-
raméterében, mind a kritikusan divergdlé transzportegyiitthaték moéduscsatoldsi
képében valaminek az egyre lassabb lecsengésérdl van szé, és hogy ebbdl valami
visszacsatolds-szertiség alakulhat ki.

A gondolat kidolgozésaban eljutottam a helyes fizikai kép leglényegesebb ele-
meinek felismeréséhez: azonositottam a stirfiségfluktudciét, mint a kritikusan le-
lassulé médust, amelynek kettés arculata (Edwards-Anderson rendparaméter és a
viszkozitést megndveld méduscsatoldsi hatds forrdsa) az iivegesedés mogdtt rejls
visszacsatolashoz vezet.

Nem ismertem fel azt a részletek szempontjabdl nagyon lényeges koriilményt,
hogy a lassan lecsengé méduscsatolési tagok retardaciét okoznak, ami erdteljesen
elhangolja a visszacsatolds jellegét. Ezzel szemben helyesen frtam le azt a késGbbi,
részletesebb munkakban is figyelmen kiviil hagyott és késSbb tjra felfedezett tényt,
hogy a visszacsatolési mechanizmus csak a nem til nagy viszkozitdsok tartomd-
nyaban érvényes. Erre utal akkori cikkem cimének elsd szava is: Previtrifikdcié.
Az 4tmenet a previtrifikiciébél a “valédi” iivegesedésbe viszont madig is teljesen
tisztézatlan és nehezen megfoghaté folyamat, bar most is igaznak tartom, amit ak-
kor {rtam (ha nem is pont ezekkel a szavakkal), hogy a jitszma neve a deformacié
lokalizécidja.

Megnyugtat, hogy eredményeim, az altalam felismert korldtozéssal a nagy visz-
kozitasok oldalérdl, és egy altalam nem felismert, de csak a kevésszdmdi szigorian
koordinlt “kemény” {ivegre vonatkozé tovabbi korlatozassal, a kutatdk tSbbsége
szerint lényegében helyes keretét adjak a folyadékbdl {ivegbe valé atmenet megma-
gyarazasanak.

Az iivegek kétéllapotii rendszereire vonatkozé munkdmban a spiniivegek el-
méletének masik alapvetd gondolata, a frusztracié jutott dontd szerephez. Sokan
gondolkoztak rajta, hogy folytonos geometriai jellegii rendezetlenségnél mi is az,
ami frusztralédhat. Azt hiszem, igazan szemléletes az az éltalam ajanlott kép,
hogy ami frusztralédik, az az atomok stabil koordindciéra valé torekvése. Ha egy
atom nem taldl maganak egy j6 egyenstlyi helyzetet, csak két rossz koziil vélaszt-
hat, az maga a kétéllapot rendszer. Persze nem mind aktiv, mert be is fagyhat, ha
a két allapot energidja nagyon killonbo6zo. Oriiltem, hogy talaltam egy hatéresetben
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végigszamolhaté modellt erre a képre. Meglepett, hogy a modellben — amely kris-
talyszertien periodikus szerkezeti elemeket is tartalmaz — befagyott és termikusan
gerjeszthetd hibék lényegesen kiillonboznek egyméstdl, és vildgos mechanizmussal
mitkédnek egyiitt az energiaspektrum kialakitasdban.

Az ideghélézatokhoz mér a spiniivegen keresztiil jutottam el, mivel a Hop-
field-modell minden &ttételtél mentesen, kézvetleniil épiil a spiniivegek Ising-szerti
modelljére.

Elsé ideghélézatos munkém eredménye: a multiplikativ tanulds kapacitdsanak
méretfiiggése ma is érdekesnek latszik. Kiilondsen az lenne, ha hasznosithaté lenne
nem teljesen Gsszekotott hélézatok valamilyen szempontbél optimalis felépitésének
kialakitasara.

Az alvas, 4lom és a neurodinamika kapcsolata véltozatlanul izgalmas és nyi-
tott. Azt hiszem, amit az ébrenlétrSl, mint élesre hangolt komplexitasrdl irtam, az
maradandéan igaz és nem teljesen iires allitas. Az dlom szerepe véltozatlanul nem
vilagos, de — a kelléen meggy8z6 modellszamitésok hidnyaban is — tovabbi meg-
gondolésra érdemesnek tartom azt a lehetSséget, hogy almodéskor az egésznapi,
gyengén rogzitett emlékhordaléktdl szabadulunk meg valamilyen mechanizmussal.

Az alvés és dlom vizsgalatdnak mellékterméke: a felidézés dinamikéjdnak elmé-
leti vizsgalata Gjabban nagyobb stlyt kapott munkénkban. Ez igazi elméleti fizikai
vizsgalat, amelyben komoly feladatokat oldottunk meg, és elég j6l megvildgitottuk
a relativ stabilitds kérdéskérét. Az eredmények mésik csoportja a Hopfield-mo-
dellénél dsszetettebb felidézési szcenariumokat tért fel. Ilyen, tranziens felidézési
mechanizmusok 1étezését elére lattam, de kellemes meglepetés volt, hogy éppen az
altalunk vizsgalt modellekben jelentek meg vératlan boséggel.

Az utébb emlitett modellek dinamikéjéban tapasztalt kritikus lelassulds és az
iivegatalakulds hasonléséga olyan szembedtls, hogy a jovoben feltétleniil szeretnék
id8t szakitani annak atgondoldséra, hogy talan véletlen egybeesésnél tobbrél van
sz6.

Végiil a Kohonen-modellel kapcsolatos munkam most abban az allapotban van,
hogy sokkal t5bb allités igazsagérdl vagyok meggySzédve, mint amennyit be tudok
bizonyitani. A stabilitési feltételek csak az egydimenzids esetben olyan egysze-
riiek, tbb dimenziéban még meglepetéseket tartogathatnak (példaul azt, hogy a
dimenzidszam novelésével besziikiil a mitkddésre alkalmas paramétertartomény). A
nemlineéris diffiziés egyenletrdl egyeldre csak remélem, hogy életképes kerete lesz
2 dinamika részletes elméletének. A fluktudciés hatasok figyelembe vétele eddigi
eredményeink szerint elkeriilhetetleniil fontos lépés. A probléma nehézségei kozott
ditd odzisnak latszik a stabilitdshatér koriili kritikus fluktudciok viszonylag egy-
szerti és koriilhatarolt vildga.

Az értekezésben lefrtak koziil a Kohonen-modell az, amivel még egy ideig biz-
tosan foglalkozni fogok.
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FUGGELEK
A. A (2.25) egyenlet levezetése

Levezetésiinkben Bosse et al. (1978) formalizmusét hasznaljuk. Kiindulépon-
tunk a viszkozitdsra vonatkozé 4ltaldnos (2.10) formula. Az ott szerepld @ projek-
ciés operator pontos definicibja:

= 1= E A0 (4, (41)

ahol A, definiciéjét (2.8)-(2.9) tartalmazza, x,, = (Au|A4,), az utébbi skaldrszor-
zatot pedig a (2.12) formula definilja.

Az exp(iQLQt — et) iddfejlesztd operdtor a dinamikai valtozdk terére hat.
A méduscsatoldsi kifejtés vezetd rendjében ezt az operdtort azzal az almatrixé-
val kozelitjiik, amelyet két A, valtozébdl alkotott killonbozé lehetséges szorzatok
feszitenek ki. Az ilyen parszorzatok koziil azok, amelyek id6tiikrézésre paratlanok,
nem adnak jérulékot n-ba, mert ortogondlisak Lji(q)-ra. Ezért csak a pp és jj
péros kombinécidkat tartjuk meg.

Ezek koziil elészor az elsét szamitjuk ki, amit 7,,-val jeloliink; a jelen Fiiggelék
végén megmutatjuk, hogy a jj-jarulék az erds lelassulds hatéresetében elhanyagol-
haté. A pp-kombindciéra célszerli bevezetni a

Bi(a) = Qo(k)p(a - k)/N (4.2)
jelolést, amivel a kétmddus-kozelités
Mpp = lim, q2_v Zwk(q / dipyp(q,t)pp(a) (A.3)
alakba irhaté. Itt bevezettikk még a
p(a) = D [(BIB) e (By (a)|QLir(a)) (A4)
o

vertexfliggvényt és a

Yie,p(a, 1) = (Bi(@)| exp(iQLQt — )| Bp(a)) (A.5)

propagatort.

P p egzakt kiszdmitdsahoz négypont-korreldciés fiiggvényeket kellene tud-
nunk. Ilyen ismeretek hidnydban ezen a helyen standard kozelitéseket szokés al-
kalmazni. Ugyanez vonatkozik ¢p(q) kiszdmitéséra is, mivel ez tartalmazza a
(B|B)k,p = ¥i,p(q,0) normélédsi matrix inverzét.
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A propagdtorra vonatkozé standard kozelités (Bosse et al. 1978)

Yron(@8) = gy (K DR (= + . Do(a ~ )
+ {p(=k,)p(a = P))(p(~a +k, t)p(p))),(4.6)

amit az aldbbi alakba lehet &tirni:

Yiop(a,t) % Tor P OF(@ = k)6 + Baop) (A7)

(lasd a (2.20) egyenletet). A (B|B)-re vonatkozé megfeleld kozelités:

(B|B)x,p =~ (1/kpT)S(k)S(q — k)(éx,p + bx,q-p)- (A.8)

A vertexbeli ) projektor (14sd az (A.4) egyenletet) (A,|Lj1(q)) alaki szorzato-
kat vezet be. Ezek koziil az idStiikrozési szimmetria csak az Ay = p(q)-t tartalmazét
engedi meg, erre viszont a folyadék izotrépidja miatt fenndll

(p(@)Li1 (@) = (Lo(a)lir(@) = ¢(a(@)lir(q)) =0. (4.9)

fgy (A.4)-bél elhagyhatjuk a @ projektort. Ezt felhasznélva, a hermitikus L opera-
tort j1-r8l Bp(q)-ra ttolva, a ¢ < p hatéresetben (ami a (2.10) egyenletbeli ¢ — 0
hatérdtmenet miatt jogos) a kovetkez6 eredményt kapjuk:

(Bp(@)|QLj1(a)) = %%ﬁ:)- (A.10)

(A.8) felhasznalasaval, ¢ — 0 szerinti vezets rendben a vertexre

_ ; -1 kT ﬁ@s(p') i
ep(a) ‘1%;(5@}: +8p,-p') (S(p’))2m oply (A11)

adédik. Itt a métrixinverz trividlisan kiszamithat6, felhasznalva, hogy mind S(p),
mind p;9/08p; péros fiiggvénye p-nek. A végeredmény:

kT (2S(p)/Ops)
2m ! (S(p))2 )

Eazel, felhasznélva az (A.3) és (A.7) egyenleteket is, megkapjuk a szévegbeli (2.25)
egyenletet, amelyben a p szerinti Osszegezést integralla alakitottuk &t, elvégeztiik
a szogvaltozdk szerinti integréldsokat, végiil a p véltozdt atjeldltiik ¢-ra.

Mi térténne, ha Bi(g) mellett jojg alakii kombinacickat is megtartandnk?
Ezek, az (A.6) egyenlethez hasonlé dtalakitdsok utdn nem-hidrodinamikai p értékek-
hez tartozé (ja(—p,t)js(p)) korreldciés fiiggvények szorzatainak idéintegraljaihoz
vezetnének. Az iivegitalakulds kozelében ezek transzverzalis kombindcidi gyorsan
lecsengnek (ldsd a 2.4.2 alpontot), igy iddintegraljuk elhanyagolhatéva valik. A

#p(a) =4 (4.12)
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longitudinalis kombindciék, bar lassan csengnek le, a kontinuitasi egyenlet értelmé-
ben F(g,t) masodik idéderivéltjat tartalmazzak, emiatt egy "lasstisagi paraméter”
négyzetének ardnyaban lesznek kisebbek, mint az itt targyalt 1, jarulék. Ez azon-
ban nem zérja ki, hogy az tivegatalakulastdl tévolabbi hémérséklettartomanyban
ezeket a jarulékokat érdemes lenne részletesen megvizsgalni.

B. A szemcsehatar-modell geometridja

Ha az l-edik csiics utani 1épcesé hossza nja (lasd a 3.7 dbrat), akkor

Y041 = P + a(nysind — cos V)

B:l
=y) —c+ Aasind, (B1)

ahol ¢ = asin¥{ctgd} (lasd a (3.35) egyenletet) és
Ay =ng — [ctgd]. (B.2)

[16és{} egy szdm egész ill. tortrészét jelenti.
Kozvetlen ellendrzéssel belathato, hogy a A; egész szamnak csak két értéke ad
a (3.31) feltételt kielégftd yf, ,-t:

_ 1, hay)<e,
Au= {0, ha yf > c. (B:3)

Ezt behelyettesitve a (B.1) egyenletbe, megkapjuk a szoveg (3.33) egyenletét. Ha-
sonléan adédik a (3.32) egyenlet is.

C. A (3.43) egyenlet levezetése

A (3.41) potencidl minimalizélésa kzvetleniil adja az {uf }-at {p;}-en keresztiil
kifejez6 egyenletet:

mwlud + A(2u) —udyy —uf_y) — aA(pi — pi-1)

C.1
=vAX(8n — buo), (©1)

ahol

X =a(po +1) +u} —ug (C2)

és (C.1) jobboldala a lokalizalt hosszhibanak megfeleld tag. Feladatunk a (C.1)-
(C.2) egyenletrendszer megolddsa.

A szamolds tovabbi része a kristalyhibakon lokalizalt elemi gerjesztések stan-
dard térgyaldsmédjénak (Lifsic 1943a,b; Koster és Slater 1954) egyszerti adaptdci-
4ja. A médszer azért alkalmazhaté az adott esetben, mert a (3.25) idedlis kvézis-
pin-Hamilton-fiiggvény az [ indexben kvézi-transzlaciészimmetriat mutat.
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A mozgékony lénc hossza legyen N = 2M + 1 (az 1 index véltozzon —M-t6l
M-ig), és kossiink ki ciklikus hatarfeltételeket. Vezessiik be az idedlis (hibamentes)
lanc normél médusait (Beyeler et al. 1980):

1, A
=75 3 ey, (C.3)
I=—M

M
il .
=—= ) Cc4
Cq N 1=_M€ p28 ( )

ahol ¢ a (27/N)n (n =0,1,..., N — 1) értékeket veszi fel. Ez a véltozéhelyettesités
diagonalizalja (C.1) balodaldt, amib&l

1—ei¢
mw /A +2(1+ cosq) (

ay = \/’YNX) (€5)

adédik. Itt a hibahelyre jellemzé X valtozét a (C.2) egyenlet definidlja. Erre alkal-
mazva a (C.3) véltozdhelyettesités inverzét, X-re a kovetkezd kifejezést kapjuk:

Q¢ =

1 .
=—=Y (" - 1)Q, + (po + a. (C.6)
VN 4
Ebbe (C.5)-6t behelyettesitve zart egyenletet kapunk X-re, amelynek megolddsa

l-a
X= “' o
l+a‘2'yozza (p+1), (C.1)

ahol a-t a (3.28) egyenlet definidlja. (C.6) levezetésénél el kellett végezni az N — oo
termodinamikai limeszt és (,-t a (C.4) valtozShelyettesités invertdldsaval ki kellett
fejezni az eredeti p; kvézispin-véltozdk fuggvényeként.

(C.7)-et visszahelyettesitve (C.5)-be és mégegyszer hasznalva (C.3) és (C.4) in-
verzét, megkapjuk a (C.1)-(C.2) egyenletrendszer megolddsat. Az eredményt végiil
visszahelyettesitve a (3.41) potencialba és hasznélva az elSlegezett (3.42) jeldlést,
megkapjuk a szévegben idézett (3.43) kvazispin-Hamilton-fliggvényt.
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