Jovari Pal doktori értekezése amorf tellirotvozetek és Cu-Zr alapu fémivegek
rovidtavu rendjének jellemzésével foglalkozik. Eredményeit forditott Monte Carlo
szimulacioval és a kisérleti adatokat szolgaltaté neutron-, réntgenszordsos, valamint
rontgenabszorpcidés mérésekkel szerezte. A tanulmanyozott rendszerek nagy része amorf-
kristalyos atmenetet mutatd un. fazisvaltd amorf 6tvozet, masik része a Cu-Zr alapu
kilonleges mechanikai tulajdonsagu fémivegek, amelyek a gyakorlati alkalmazas
szempontbdl nagy jelentGséggel birnak. Az értekezés témadja, azon belil is a felhasznalt
modszerek kombinacidja rendkivil aktudlis. A leirtak alapjan tovabbi hasonlé Uvegek,
otvozetek szerkezeti jellemzése végezhetd el.

Az értekezésben szerepl6 anyagok (mintak) kilénb6z6 mddon és kilonbozd
intézetekben késziltek. Az amorf Ge-Te OtvOozetek parologtatassal, olvasztast kovetd
gyorsh(itéssel készultek (A. Pradel/Montpellier, Franciaorszag, |. Kaban/Chemnitz,
Németorszag). Az informacidtarolds szempontjabdl (CD, DVD, PC-RAM) valamint mds optikai
célokbdl is fontos As-Ge-Si-Te, Ge-S-Sb-Te és Ge-As-Te Uvegeket hékezeléses mddszerrel S.
Yannopoulos (Patrasz, Gorégorszag), P. Lucas és mtsai. (Arizona, USA) dllitottak elS. A Ge-I-Te,
a Ge-Ga-Te lvegek és (Ge-Te) — (Agl) 6tvozetek olvasztas és hiités kombinacidjaval keriltek
elGallitdsra B. Bureau laboratdoriumdban (Rennes, Franciaorszag). Az amorf Ge-Sb-Te
rendszereket J. Steiner dllitotta el6 porlasztassal (Aachen, Németorszag). Az As-Cu-Te
rendszerek konvencionalis olvasztds-h(ités technoldgiaval késziiltek A. Pradel (Montpellier)
jovoltabol. A Ge-Cu-Te amorf anyag radiofrekvencias porlasztdsos mdédon preparalddott J.
Szutou (Tohoku, Japdn) laboratériumaban. A Cu-Zr fémiivegek forgétarcsas olvadéksugaras
eljardssal, mig a Cu-Zr-Al és Cu-Zr-Ag fémiivegek ivolvasztasos mddon késziiltek N. Mattern,
illetve I. Kaban laboratdriumaiban (Dresden, Németorszag).

Az Ertekezés sulyat a forditott Monte Carlo tipusu szimulaciés munka adja, amelyet
minden bemutatott rendszerre a Jelolt végzett el. A szdmitdgépes munka Pusztai Laszld és
munkatarsai altal kb. hdrom évtizede megalapozott iskola keretében tortént (Pothoczki Szilvia,
Temleitner Laszlé, és korabbrél Gereben Orsolya). A kutatdcsoport jelenlegi és korabbi
munkatarsai altal kidolgozott valamint egyéb, a kisérleti adatok feldolgozdsahoz sziikséges
szamitogépes programokat hasznalt, amelyet pontosan megnevezett. A 44-es és a 69-es
tarsszerzGs kozlemények alapjan magaban a szoftverfejlesztésekben is részt vallalt. A kisérleti
adatokat szolgaltatd mérések donté hanyadat sajat maga végezte neutron reaktorok és
szinkrotron allomasok mér6helyein szerzett tapasztalatait hasznositva.



Kiemelend6k a hamburgi szinkrotron kordbbi ,HASYLAB” nagylaboratériumanak BWS5
nagyenergias rontgendiffrakcios és Al rontgenfluoreszcencids mér6Shelyein szerzett
tapasztalatai. A méréstechnikai szempontbdl azonos és a részben atfed6é XANES és EXAFS
rontgenabszorpcids spektroszkdpia alkalmazasaval kibdviti a konvenciondlis forditott Monte
Carlo szimulacio és rontgen/neutron diffrakcid/széras kozotti kapcsolatot. Megmutatja, hogy
a szimuldcidét a diffrakcidés adatok, mint els6dleges kezdeti adatok illesztésével érdemes
kezdeni, mert az igy kapott modell a szerkezeti fliggvényeket mar kvalitativ mdédon képes
visszaadni. Megmutatja azt is, hogy rontgenabszorpcidos mérések finomabb részleteket
képesek feltarni. Az EXAFS mérések figyelembevétele/,bekapcsolasa” egy masodik
fokozatban ajanlott. Ennek igazolasara egy szép példat mutat be az értekezés 104-106.
oldalain a Cu-Zr-Al fémiiveg Al élének kozelében nyert EXAFS mérés felhasznalasaval.

Joévari Pal értekezése hianypdtld md, osszefoglaldst ad fémiivegek, rovidtavu rendet
mutaté amorf fémotvozetek rontgen és neutron szordsi valamint rontgenspektroszképiai
adatok alapjan forditott Monte Carlo szamitdgépes eljarassal rekonstrudlt szerkezetének
meghatdrozasara.

Az Ertekezés 135 oldal terjedelm. A leirds két 6 részb6l all: a legsziikségesebb elméleti
alapokbdl (18 oldal), majd a kisérleti eredmények bemutatasabdl (84 oldal). Nagyon el6nyos
a szerz6 altal alkalmazott leiras, mert az eredményeket a vizsgalt rendszerek alapjan tagolta,
igy az értekezés egységes maradt. Minden vizsgdlt rendszer/minta targyaldsa el6zménnyel
indit, amelyben korabbi, irodalomban fellelheté eredmények, felmerilt dilemmak, a Szerz6
altal helytelenitett korabbi megallapitasok, mérési hibak vannak 6sszefoglalva. Ezekben sajat
méréseinek célja is megfogalmazdodik. A kovetkez6 alpontban tomor informacidhoz jutunk a
mintak sztochiometriai 0Osszetételérél, az elSallitas maodjarél, a mérésnél hasznalt
berendezésekrdl, (ha az egyes méréseket nem a Szerzd végezte, akkor a méré személy
megnevezésével), a szamitdégépes programok feltiintetésével. Az értekezés 200 kordli
hivatkozast tartalmaz (a szdmozas egyltt megy a megjegyzésekkel), amely nem émlesztve a
mU végén, hanem az egyes mintaknak megfelel6en aktualizalva, a lapok aljan talalhatd. Az
alpontok végén az egyes mintdkrdl kapott eredmények bemutatasa és diszkutalasa taldlhato.
A kisérleti eredmények teljes bemutatdsa utdn, 6 oldalban az Osszefoglalas taldlhatd,
amelyben az eredmények tézispont-szerlien vannak 6sszegezve. A megfogalmazas pontos,
egyes szam elsé személyben, pontokba szedve, tomoren és vildgosan sorolja fel az
eredményeket. A kapcsolédd kdzlemények precizen, az allitasokhoz tagolva vannak megadva.
13 kozlemény adataira alapozza megallapitasait, amelybdl 10 elsGszerz6s. A dolgozat végén a
Fliggelékben (117-133. oldal) mutatja be a kisérleti adatok nagyrészének megszerzését
biztosito berendezéseket (neutrondiffraktométer, rontgendiffraktométer,
rontgenabszorpcids mérést biztosité diffraktométer) és az azokhoz tartozé eljarasokat.

A dolgozat vilagos felépités(, jol olvashato. Alig taldltam elltést, hibat (pl. 26. old. 1.
bekezd. végén a képlet egy része lemaradt). Az dbrdk, tablazatok nagyon hasonlitanak a
kozleményekben megjelentekhez. Sajnos az abrak kis méretébdl kevésbé jo olvashatdsag,
megfigyelhet6ség szarmazik. A mérési pontok és a forditott Monte Carlo szimulacidval nyert



illesztéseik nagyfokud hasonldsdga miatt a mért ésillesztett gorbék kiilénbségét érdemes volna
a grafikon alsd részén, kiilon grafikonban abrazolni Qill. k fliggvényében.

Megértem és elfogadom a Szerz6 szadndékat, hogy az értekezés fémivegek atomi
szintl szerkezetmeghatarozasara fokuszal. Ennek ellenére egy, a fémiivegekrdl sz616 altalanos
lefrast tartalmazé fejezetet hidnyolok az Ertekezésbdl. A m(i 80. oldalan keriil el6szor elStérbe
a termikus tulajdonsagok fontossaga, amelynek olvasasa soran meril fel az olvaséban, hogy
elényére valt volna az értekezésnek a kristalyos és amorf fazisok fizikai tulajdonsagainak
altalanos ismertetése, valamint a szerzé altal is megnevezett egyéb vizsgalati médok (pl. NMR)
adta lehet&ségek rovid leirasa.

Az Ertekezésben hidnyolok legaldbb egy-egy darab kdzvetleniil nyert kisérleti neutron-
rontgenszorasi gorbét (az intenzitas a szog vagy Q fliggvényében), hogy az olvasé képet
kaphasson egy fémiiveg vagy amorf 6tvozet szorasi tulajdonsagardl (pl. ilyet taldlunk az idézett
136-0s szamu kozleményben: S. Danto et. al Adv. Funct. Mater. 16 (2006) 1847.). Ezek helyett
csak az S(Q) figgvényt, mint szarmaztatott mennyiséget dbrdzolja mindenhol.

Az Ertekezés eredményeit killon bemutatd Tézisfiizet nagyon jol megszerkesztett,
hiven tlkrozi a dolgozat egészét. Ebben csoportositva megtaldlhatok az el6zmények és
célkitlizések (ez nem szerepel az Ertekezésben, de az a szdvegben be van 4gyazva és fel sem
tlinik egy ilyen pont hidnya), valamint a vizsgalati mddszerek leirdsa. Az Uj tudomanyos
eredmények vildgosan vannak megfogalmazva. Hat tézispontot fogalmaz meg, amelyeket, a
3-as kivételével alpontokban tagol. Ezek mindegyikét elfogadom (mivel mindegyik
tézispontnak 6ndllénak, 6nmagaban értelmezhetének kell lenni a 3-as utolsé mondataban ,,itt
sem” nem kellett volna).

A sziikséges mérések elvégzése, azok adatfeldolgozdsa, az RMC szimulacidk elvégzése
egy jol kialakitott szakmai rutinhoz vezetett. Az eljarast alkalmazva az adott rendszerek/minta
tipusok esetében olyan eredményekhez jutott, amelyek szinvonalas kozlemények megirasat
biztositottak, és azok hitelességéhez nem fér kétség. Az eredmények interpretaldsa ndlam
szakavatottabb szakmai szlrén atesett és elfogaddasra keriilt. A sok esetben hasznalt,
modellrendszereknek is tekintett egyszer(ibb Osszetétell mintak vizsgalataval és annak
bonyolultabb rendszerek felé torténd kiterjesztésével teljesen egyetértek.

Kérdések

1. Lehet-e az alkalmazott illesztési eljarast tisztdn szamitégépes Uton tesztelni? Egy adott,
pl. kétalkotés (majd az eljarast tobbalkotds rendszerekre kiterjesztve), adott
Osszetétell fémiveg elméleti Uton szdmitott neutron és rontgenszordsos gorbéjét
kisérleti adatként kezelni és a dolgozatban ismertetett Uton tovabb haladni, ilyen
madon informaciot szerezni bizonyos mlitermékek bekovetkezésérsl?

2. Altaldban a ,8-N” szabdly teljesiilése és a kémiai rendezettség mértéke all a figyelem
kozéppontjdban. Az anyagi rendszer szerkezeti jellemzésén tul, a szabaly teljesiilése
vagy megsértése, a rendezettség mértékének valtozasa kothets-e valamilyen, az anyag
funkciojat befolyasold anyagi tulajdonsag megvaltozasahoz?

3. Az EXAFS mérések altalaban az él energidjanak meghatdrozasat biztositd XANES
mérésekkel egyutt torténik. Kérdés, hogy az él pontos energia értékének



meghatdrozasa céljdbdl nagytisztasagu tiszta fém rontgenabszorpcidja mérésre kerilt-
e? A fémivegek, amorf mintdk esetében az egyes komponensek esetében
tapasztalhato-e kémiai eltolédds? Ha igen, akkor ebbdl milyen kovetkeztetésekhez
lehet jutni?

4. Az anomalis rontgenszoras alkalmazasardl nem tul pozitivan nyilatkozik. Vannak-e
ezzel kapcsolatban konkrét tapasztalatai? Azzal egyet értek, hogy az atom szérdsi
hosszdnak energiafliggs korrekcidja hibaval terhelt (mint minden), vagy inkdbb a nagy
fluoreszcens hattér okozhat problémat? (Ebben a tekintetben a kisebb
koncentracioban lév6 6sszetevbk rezonans szorasa lehetne kihasznalhato.)

5. Azindirekt inverz térbeli kisérleti informacidk mellett milyen lehet6ségeket [at HRTEM
modszer haszndlatara? Kiterjedt szakmai kérében hasznaltdk-e mar ezt a mddszert?
Alkalmazhatdk lennének-e a cryo-EM moddszernél bevezetésre keriilt szoftverek,
amelyek nem rendezett rendszerek jellemzésére is alkalmasak?

6. A dolgozatban targyalt anyagok miniatlir méretben keriilnek fontos optikai vagy
informacidtarolds felhasznaldsra. A dolgozatban tobbszor szerepel a vizsgalatok kis
mintaigénye. A mintak ismételt kisérleti adatai mennyire hasonléak? Milyen
modszerrel lehet meggy6z6dni, hogy az adott elGallitdsi technika reprodukdlhaté
modon teljesen homogén mintdkat biztosit? Milyen kritériumok vannak ennek
eldontésére?

7. Lehetséges-e a fény vagy elektromos impulzus altal kivaltott fazisatalakulas
kdvetkeztében el6alld szerkezetvaltozas idéfeloldasos in situ diffrakcios vizsgalata?
Szolgalhatja-e az ilyen jellegl vizsgalat gyors kapcsolasi idejl informacidtarold
eszkozok fejlesztését?

Osszefoglaldsként kijelentem, hogy Jvari Pal alkotd tevékenységét, amely szamos livegfém,
amorf fémotvozet atomi szintli szerkezetvizsgdlatara, magas szint(inek ismerem el. A forditott
Monte Carlo szimuldcidval illesztett neutron- és rontgendiffrakcids és rontgenabszorpcios
mérési adatok felhasznaldsaval tébbkomponensl Uivegek szerkezeti modellezését, ill.
jellemzését adta. Meggy6z6désem, hogy jelentésen hozzdjarult a Fizika Anyagtudomanyi
terliletének fejlédéséhez. Javaslom a nyilvanos vita kit(izését és a sikeres védés utan a doktori
m( elfogadasat.

Budapest, 2019. oktéber 10.
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