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Jovari Pal
Amorf 6tviozetek atomi szintli szerkezetvizsgalata
cimit MTA Doktori dolgozatarol

A dolgozat 134 oldalas, 236 hivatkozast tartalmaz. A dolgozat alapvetéen 13
nemzetkozi folydiratban kozolt cikkre alapszik, amelyekben a jelolt szamos (10) esetben
elsd szerzd. Az elobb leirtak és a dolgozatban kozolt tudoméanymetriai adatok alapjan a
jelolt teljesiti az MTA Doktora (Fizikai Osztaly) cim megszerzéséhez elvart
teljesitményt. A dolgozat nyelvezete néhany helyen kissé szaraz, néhol egy kicsit
»szakacskonyv’-szerli. Az abrak mindsége elfogadhatd. A szerkesztés, nyelvhelyesség
szintén megfeleld, azonban meg kell jegyeznem, hogy szamos helyen a cim tul kozel van

a szoveghez.

A dolgozat elsé 23 oldalan (+Fiiggelék 15 oldal) a jelolt felvazolja a munka
megértéséhez sziikséges informaciokat. Itt megfeleld mélységben ismerkedhetiink meg a
diffrakcios modszerekkel, miiszereikkel, adatfeldolgozas problémaival, illetve a forditott
Monte Carlo szimulacioval. Ez utobbi moddszert hasznalja a jeldlt a kapott kisérleti
informaci6 feldolgozasara, értelmezésére. Noha nem szokasos, hogy MTA Doktora
cimért olyan dolgozatot nyijtanak be, amelyben gyakorlatilag egy modszer alkalmazasa
szerepel (forditott Monte Carlo), Jovari Pal bebizonyitotta a dolgozataval, hogy ez az ut
is jarhat6. Mar itt is kideriil a jeldltnek, a kisérleti adatok feldolgozasahoz, az eredmények
értelmezéséhes fliz6do alapossagra torekvd hozzdalldsa. Minden fejezet elején megfeleld
részletességgel megismerkedhetiink a rendszerek fontossagaval (ipari alkalmazasok,
tudomanyos kérdések), illetve az adatfeldolgozas és forditott Monte Carlo szimulacio
részleteivel. Itt megneheziti a megértést, hogy a szamitasok leirasa soran tobbszor is
hasonld szovegrészeket olvashatunk. A dolgozat megirdsa sordn a jeldlt egy alaposan
megfontolt gondolatmenet alapjan irta le eredményeit. Minden esetben gondosan (néhany

esetben talan til gondosan is), ligyelt arra, hogy nehogy ,talértékelje” a kapott



eredményeket (konfiguraciokat), és olyan allitasokat tegyen, amelyet nem tud 100 %-ig

bebizonyitani. A dolgozathoz a kovetkezé kérdéseket tenném fel.

10.

11.

Altalanos kérdések
Milyen esetben okozhat problémat az, hogy a neutrondiffrakcio illetve
rontgendiffrakcié mashol szorodik (elektronfelhd, atommag)?
Hogyan lehetne jellemezni azt, hogy egyes mérések nem fiiggetlenek egymastol?
Mikor valik két mérés redundanssa?
Szamos esetben a neutrondiffrakcids és rontgendiffrakcios mérések mas mérési
tartomanyt fedtek le. Mennyire befolyasolja ez az eredményeket?
Az EXAFS, ahogy a szerzd is helyesen leirja, csak a legkozelebbi (lehet, hogy
masodik legkozelebbit is) szomszédot latja. Nem okoz ezen mérés hasznalata
problémat az értelmezéskor? Itt arra gondolok, hogy nem jelenik-e meg egy
,folytonossagi” probléma a szamolt g(r) —en?
Szamos neutrondiffrakcios mérésen lathatd kb. 0.8-1 A nél egy kis eldcstcs. Ezt
néha valamiféle hosszatava rend meglétének szoktak tartani. Mi errdl a véleménye a
szerzonek?
Mekkora az anomalis rontgen szoras szisztematikus hibaja?
A forditott Monte Carlo szimulaci6é soran az alkalmazott részecskeszam 5-50000
kozott valtozott. Milyen modon lehet eldonteni, hogy az alkalmazott részecskeszdm
megfelel6-e?
Amennyiben tobb mérése van, mint amennyi a parcialis g(r)-ek meghatarozasahoz
szlikséges, az segiti, vagy hatraltatja az adatok értelmezését?
Néhany esetben, ahogy egyébként a jeldlt is leirja, a kapott pérkorrelacios
fiiggvényeknek ,,furcsa” alakja van. Mi lehet ennek az oka, illetve mit jelent ez a
kifejezés?
Milyen esetben nevezhetjiik neutrondiffrakciés mérés esetén a szorasi hosszak

kiilonbségét jelentosnek?



Részletes kérdések
1. Amorf GexTel00-x 6tvozetek (2.1 fejezet)

a. A szerz6 megéllapitja, hogy x<24.1 esetén a rendszer kémiailag rendezett.
Ezek szerint az Neece elég kicsi (Ngege< 0.4). Irodalombdl vett allitas szerint a
rendszer félvezetd, amennyiben megfelelé szami Ge-Ge kotés van benne. A
vizsgalt dsszetételekben a vezetés szempontjabol milyen allapotban vannak a
vizsgalt 6tvozetek?

b. Mi az oka annak, hogy egyes vizsgalatoknal 2, mig mas esetben 3 mérést
hasznal a kiértékelés soran (RTG, EXAFS, Ge él;, RTG Ge és Te él).
Forgotarcsas eljarasnal szintén harom mérés van (ND, RTG és Ge ¢él). Itt miért
nem alkalmazza az EXAFS Te éInél torténd mérést?

2. Az As-Te iivegek rovidtavu rendje (2.2 fejezet)

a. Mi az oka, hogy a mérések kozil az AsssTess esetén hidnyzik a

neutrondiffrakciés mérés?

b. Milyen altalanos kovetkeztetéseket lehet levonni az AsTe parkorrelacios

fiiggvény masodik csucsanak valtozasabol?

. A 10. abran lathato, hogy kis k tartomanyban az EXAFS mérés illesztése nem

tul j6. Van ennek valami specidlis oka?

3. A Ge-As-Te iivegek szerkezete (2.3 fejezet)

a. Altalanosan is igaz lehet az az 4llitds, hogy amennyiben az AA és AB

parkorrelacios fiiggvény elsé csucsa kb. 0.2 A tavolsigban van, akkor a

meghatarozott koordinacids szamok nagy hibaval terheltek?

b. Mi az oka, hogy a GexoAssTes esetében a TeTe parkorrelacios fiiggvény

masodik cstcsa kiilondsen kifejezett?

4. Az amorf Gexol7Ters tiveg rovidtavi rendje (2.4 fejezet).
a. Miért sziikséges megadni aZ Ngete €s NTege koordinacios szamokat is?
5. Az amorf GeSh,Tes és a GeaShoTes szerkezete (2.5 fejezet)
a. Miaz oka a Te-Te és Sb-Sb parkorrelacios fliggvények furcsa alakjanak?
6. Rovidtava rend Cu-Zr alapu fémiivegekben (3. fejezet)
a. A Cargill és Spaepen altal a rendezettség mértékére bevezetett paraméter

milyen értéke mutat mar valamiféle preferenciat?



A dolgozat a feltett kérdéseim, megjegyzéseim mellett is megfelel az MTA Doktora
cimért benyujtott dolgozat kovetelményeinek. Egy olyan hianyp6tlé munka, amely
ramutat arra a néha mar elfelejtett igazsagra, hogy minden esetben a mérés szolgal annak

az eldontésére, hogy feltevéseink igazak-e.

Budapest, 2019. majus 13.
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