Biralat Gali Adam Sriségfunkcional-elméleten alapuld elektronszerkezet-
szamitasok a gyakorlatban fontos ponthibakra anifikarbidban,
sziliciumkarbid nanocsénekben és gyémantbari 6HA doktori értekezésér

A sziliciumon alapul6 félvezéttechnoldgia nagy sikere leldséget ad arra,
hogy a félvezéiket szélesebb kérben is alkalmassa tehessik. Emrogtnak
teljesitésére dolgoztdk ki az, a technolégia éahakznalt egyéb félvezet
anyagokat, mint a |IlI-V félvezéket. Nagyon igéretesnekinik a
sziliciumkarbid és a gyémant is, de e két anyatgbea még sok a tisztazatlan,
megoldatlan kérdés, hogy a technoldgiat ki lehedségozni.

Ez a dolgozat éppen ezt a célt kivanja teljesierekben az anyagokban a
ponthibakat vizsgalja, amelyek ugyésegithetik a jO elektronikai eszkdzok
eléallitasat, mint gatolhatjak a folyamatot.

A probléméat elméleti aton kozeliti meg. Elelvek®dl szamolja ki az
elektronallapotokat, és kozben vizsgélja azt igyyha hibak milyen médosulast
hozhat Iétre az atomelmozdulasokban is.

A dolgozat bevezéjében bemutatia az anyagokat, amelyekben a
ponthibdkat fogja vizsgalni. Ezutan kitér az alkahott médszerekre. Igyekszik
mindent a részletekbe min bemutatni, példaul az adiabatikus szétcsatdlassa
részletesen foglalkozik. Aki meg akarja érteni &gdmatot, annak ez mar ismert
kell, hogy legyen. Igyekszik minden effektust taatyy, és igy leirasai tobbszor
fellletesek. A Hertree-Fock egyenletet ismert \adsimodszerrel vezeti le. Ezt
a részt feleslegesnek tartom, mivel a levezetés denin haladébb
kvantummechanikai kényvben megtalalhaté. Ugyanezndhatd el a
siriségfunkcional modszerre is. A kicséatsi-korrelacios tag leirasa érdekes
és Uj informaciokat tartalmaz, éppen ezért hianyplbogy nem magyarazza el
elég részletesen az altala alkalmazott tagokak eldayével és hatranyaval. Az
olvasé feje megfajdul a sok roviditélstamelyeket mennyiségik miatt nem
lehet olyannak megjegyezni, aki nem pontosan ezi&inaval foglalkozik.

A 3. fejezetbl tér r4 sajat szamitasaira és sajat eredményEliben a
fejezetben a tombi sziliciumkarbid, a negyedikZejpen a még &lnem allitott,
de igéretes egyrétégziliciumkarbid nanocsoévek, az 6todik a gyémantesg
ponthibdit targyalja. Az elvégzett munka egy nagwhtiv, tobb éven at tarto
kutatast tikroz, megmutatja, hogy a jeldlt jartasrea terileten, €s olyan hazai
es nemzetkdzi kapcsolatokkal rendelkezik, amelytatiés elvonalaba emeli.

Munkaja soran kulénbéz programcsomagokat hasznal, kilonboz
paraméter beallitasokkal. Ezeket a |6bégeket messzemikig kihasznalja, és
ezeket virtuz médon hasznalja.

A dolgozat egy alapos, szépen kivitelezett munkaszimos hianyossaga
van.

A szbvegben néhany helyesirasi, nyelvhelyessédt kaltaltam:

A masodik oldalon 2fejezetben egybe van irva.



A 33. oldalon a , figyelembevesszik”, a 112. oldalora
vegyértéksavtetejéenek” egybe van irva.

A 24. oldalon szerepelnek a descarti koordinatal&zcartes-ot jelent?

A 35. oldalon elkeril egy HFR egyenlet. Az mi?

A 37. oldalon a magass-firlvalasztasa furcsa.

Az 51. oldalon azt irja: ,Patalogikus esetben”.

A 75. oldalon parallelpipedon szerepel.

83. oldalon, és t6bbszor mas helyen is minimal@reyzel minimalizalni
helyett. A harmonikust hosszu 6-val irja.

A 111. oldalon ,kotott” egy t-vel szerepel.

A 116. oldalon ,simeretlen eredét

Egyéb, nem nyelvi megjegyzéseim a kovetkezA masodik oldalon
0sszehasonlitja a DFT, HF és TBA kdzelitéseket.mdgtja, hogy a két fontos
kdzelités eletében a HF modszef-iél skalazodik, a DFT csak *Mel.
Megkérdezem, hogy miért egyesiti &Bb ezt a két mddszert, ha a HF ennyivel
lassubb.

A 16 és 17. oldalon részletes leirast talalunk &wWrél (Molecular Claster
Model). Ez felesleges, mivel a dolgozatban ezt hasznalja.

A 19. oldalon inverzracsrél beszél. Ennek a fogalakn a megszokott
kifejezése reciprok racs.

A 19. oldalon szerepelnek a (2.3), (2.4) és a (R&)letek. Nincsenek
megmagyarazva a benne szefapkennyiségek. Példaul mi a R vektor?

A 25. oldalon bevezeti az atomi egységeket. Megkash, hogy eddig a
pontig az értekezés milyen rendszert hasznalt, Siarhem.

A 28. oldalon megallapitja, hogy a HF egyenleta&liban nem linearis, és
»Az ilyen tipusu problémat csak oOnkonzisztens modoidhatjuk meg.”
Megjegyzem, hogy a nemlineéaris problémak megolddsdnas mddszerei is
vannak.

A (2.69) képletben feltételezi, hogy a iréség eballithatd
egyrészecskésisegek dsszegeként. Min alapul ez a feltételezés.

A 46. és 47. oldalon szerepelnek @ mennyiségek. Ez a mennyiség
dimenziétlan. A (2.99) képletben mar van 1aimenzidja. Véleményem szerint
ez a képlet helytelen.

Megkérdezem, hogy mi a kapcsolat a dolgozatban epber
pszeudopotencialok és a Harrison-féle pszeudopaleh&dzott?

Miért érdekesek a szeparabilis pszeudopotencialokyel minden
kétvaltozos fliggveny felirhato

? fi (r)o; (r')

alakban (59. oldal).



A 67. oldalon a (2.147) képlet atalakitasa hibag2 A50) képletet nem lehet
megkapni.

A 98. oldalon haszndlja a legstabilabb hiba kifégtzez mit jelent?

Tobbszor alfordul, hogy az akceptorszint magasabb energidjint ra
donorszint (100. oldal). Hogyan lehetséges ez?

A 109. oldalon érdekes szubjektivideghatarozast hasznal ,Szuletésemmel

egyidben fedezték fel”.
A konjugens gradiens algoritmus megegyezik a kuajuggradiens
algoritmussal?

A 142. oldalon lokalizalt allapotokrol van sz6. Midem ad szamértéket a
lokalizacio fokéara (Pl. Bell-Dean-lokalizaciofok)?

A 175. oldalon beszél az atom Bohr-magnetonjarglj Ehet pozitiv és
negativ. Az 5.3 képletben ugyanez a mennyiség aspoert konstans érték.
Tisztazza ezt!

A 182. oldalon az NV centrum magyarazata elég zsvdRemélem, hogy a
majd megjeled New Journal of Physics folybiratban a cikk érédét lesz.
Megemliti, hogy az NV centrumot fluoreszcens bidkeaként lehet hasznalni.
Megkérdezem, hogy hogyan miként torténik ez?

A 183. oldalon azt irja: a nanogyémant méretét mghdanométernyi
atmeébre csokkentjuk. Ez mit jelent? Mi a nanogyémantnée jo?

A doktori munka eredményeit 6t tézispontban fogléigsze. Az 6t tézispont
15 alpontot tartalmaz, amelyek lényegében megfeekgy-egy ponthibanak.
Az eredmények Gjak, szinvonaluk megfelel a kovedalyeknek, ezért minden
tézispontot elfogadok.

Megjegyzeseim mellett az elvégzett munkat nagyekélem, Eredményei a
tudomany és a gyakorlat szamara hasznosak. Azegdsknyilvanos vitara
bocsatasat javaslom, és sikeres védés eseténgjavadgbkozat odaitéléseét.
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