Birélat Jovari Pal ,,Amorf 6tvézetek atomi szintii szerkezetvizsgalata” cimti MTA doktori
értekezésérol

A doktori értekezés kiilonbozé Osszetételli tobbkomponensii iivegek szerkezetének
kisérleti vizsgalataval foglalkozik. Az amorf anyagok szerkezetvizsgalata hosszii tavu rend
hidnyaban a r6vid tavi rend jellemzését jelenti, konkrétan parcialis parkorrelacids fiiggvények,
atomi koordindcids szamok, kétéshosszak meghatérozasét. A vizsgalatok kisérleti médszerei a
rontgen- és neutrondiffrakcié (XRD, ND), valamint a kiilonbdz8 atomok réntgenabszorpcids
¢lei tavoli finomszerkezetének vizsgalata (EXAFS), a szerkezeti paraméterek mérési adatokbél
torténd meghatérozasa pedig az n. forditott Monte Carlo szimuldciés médszer szolgéal. A
nagyberendezéseken  (szinkrotronokon, illetve  kutatéreaktorok  vagy spallacios
neutronforrdsok) alapulé kisérleti technika és az EXAFS mérések elméleti értelmezése
korilbelil az ezredforduléra érte el azt a fejlettséget, amely igy, tobbféle fiiggetlen mérés és
extenziv szimulacids szamitasok eredményeképpen mér megbizhatéan képes tobbkomponensii
tivegek szerkezetét jellemezni és a kisérletekkel 8sszhangban 16vé modellek alapjén a vizsgalt
anyagok kémiai rendjét lefrni. A Jel5lt részese volt annak a folyamatnak, amely a kutatési irdny
kiteljesedését hozta az elmult tizendt - hisz évben. Doktori dolgozata az ebbe a korbe tartozé
eredményeket, kiilonféle amorf tellir-6tvozetek, valamint néhany amorf Cu-Zr alapt 6tvozet

szerkezetvizsgalataval kapcsolatos eredményeit tartalmazza.

Az értekezés igényes, szép kivitel(, nyelvtani, helyesirasi hibat csak elvétve tartalmaz.
Az dbrak és tdblazatok tulnyomorészt jol ttekinthetdek, vilagosak. (Kivétel a 39. abra, az
altalam olvasott példdnyban ez fekete-fehér, pedig a szoveg szerint a gorbék felének pirosnak
kellene lennie. gy nem is lathaté vilagosan a kiilénbség.) A mii szerkezete is vildgos és
attekintheté, de annyiban szokatlan, hogy egy 4 oldalas bevezetés utan a sajat eredményeit
targyalo fejezeteket megel6z6, a vizsgalati modszer elveit ismertetd »Alapok™ cimil fejezet
minddssze 16 oldalas. Ebben kapott helyet az amorf anyagok szerkezetének jellemzésére
szolgalé mennyiségek értelmezése, az alkalmazott mérési és szimulacidés modszerek elvei, a
meghatdrozhaté szerkezeti informdciok fajtai és a bizonytalansagukat befolyasolé tényezék
elemzése. Ezt a fejezetet egésziti ki a mii végén talalhat 17 oldalas Fliggelék, ebben ir a Jelolt
az alkalmazott kisérleti berendezésekrdl, tovabbi konkrét kisérleti részletekrdl, a mérési adatok

korrekcidjarol. A sajat eredményeket tartalmazé két fejezet dsszesen 84 oldal terjedelm,



ezekben talaljuk viszont az egyes anyagcsaladokra vonatkozé irodalmi eredmények targyalasat
is az adott anyagcsalddokkal foglalkozé alfejezetek elején. A sajat eredményekrél szdld
fejezetek utan kovetkezik egy ,,Osszefoglalas” fejezet, amely egyben a tézispontokat is
tartalmazza. Az anyagcsalddonként hat csoportba rendezett, 6sszesen 18 altézispont minden
esetben atomi koordinaciokkal kapcsolatos &llitdsokat tartalmaz a disszerticidé bevezet
részében ismertetett elveknek megfeleléen. Ezek az allitdsok minden esetben a disszertacidban
¢rtelemszeriien nem bemutathatd, tébb tizezer atomos modellrendszerek szimuldlt atomi
pozicidibol szamolt atlagos adatok, ugymint parcidlis parkorrelacids fliggvények és
tablazatosan megadott koordinacids szamok, esetenként atlagos kotésszogek alapjan lettek
megfogalmazva. Az egyes tézispontokat aldtamaszté sajat kozleményeket a Jelslt a megfeleld
tézispontok utén, anyagcsaladonként csoportositva adja meg. A tézispontokat elfogadom 1j

tudomdnyos eredményként.

Megjegyzések, kérdések

1. A disszertacié amorf anyagok vizsgélatardl szol, a Jelslt ezeket sok helyen iivegeknek
is nevezi. Emellett eléfordul a »nemkristalyos szildrd anyag”, valamint a ,,talhiitott folyadék”
fogalom is. Ezek a fogalmak itt egymds szinoniméjanak tekintheték vagy van koztiik

kiilonbség?

2. Az nyilvénval6, hogy amorf anyagok szerkezetének meghatdrozasa egy specialisan
nehéz feladat. Azzal tudjuk megkénnyiteni a dolgunkat, vagy egyaltalan lehetévé tenni a
szerkezet korrekt leirdsat, ha az Gsszes relevans, rendelkezésre allo kisérleti informacidt
belevessziik a szimuldciéba a forditott Monte Carlo moédszer segitségével. Ezaltal viszont
elveszitjiik annak lehet8ségét, hogy a kapott eredményt valamilyen fiiggetlen kisérleti modszer
alapjan validdljuk. Kérdésem, hogy van-e olyan egyeb (pl. spektroszkopiai, elektromos, stb.)
modszer, amely 4ltalanosan vagy esetleg bizonyos specialis esetekben hasznalhatd az

eredmények validalasara.

3. Mennyiben bonyolitja (vagy egyszeriisiti) a helyzetet, ha a minta nanokristalyos vagy
valamilyen ardnyban kristélycsirdkat tartalmaz, de ezek mérete nem elég nagy, hogy a mintat
kristalyos anyagként lehessen kezelni? Tud-e a Jeldlt olyan vizsgélatokr6l, amelyekben a

kristalyosodés folyamata kezdeti Iépéseit az 4ltala is alkalmazott metodika alapjéan vizsgaltak?



4. A killonféle minték szerkezetének leiraséra szolgalé két 6 adattipus a kotéshosszak
€s a koordindcids szémok. A tavolsag jellegli paraméterek leiraséra 4ltalaban parkorrelacios
figgvényeket ad meg a Jelolt, a koordinacidkat viszont altaldban csak egy atlagos értékkel és
annak szorasaval jellemzi. Nem képzelhet§ el olyan szerkezet, amikor két vagy t5bb egymastol
eltérd tipikus lokalis kérnyezete van egy atomnak eltérd koordinacids szamokkal? Ilyenkor egy
atlagos érték nyilvan nem jellemzi jol a koordinaciét. Nem volna értelme a koordinicids

szamok valamilyen eloszlasfiiggvényét megadni?

Osszességében a Jelslt téziseit elfogadom 1j tudomanyos eredményként, javaslom a

nyilvénos védés kitlizését és sikeres védés esetén az MTA Doktora cim odaitélését.
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