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Tisztelt Aratd Péter Professzor Ur!

Koszonom az MTA doktora értekezéssel végzett hasznos, segitd értékelést, az érdekes
hozzéaflizéseket, megjegyzéseket, kérdéseket. Az alabbiakban adom meg a valaszokat.

Altalanossagban:

Az értekezés szerkesztését szandékosan végeztem Ugy, hogy a harom fejezet elétt kiilon-
kiilon adtam meg a szakirodalom bemutatdsit. Azért gondoltam erre a megoldadsra, mert
annak ellenére, hogy a fejezetek tartalom szerint Osszekapcsolhatok, mégis egymastol
elkiiloniild témakrol szolnak.

Sajndlom, hogy nem sikeriilt teljesen jo megoldast adni az egymasra épiilé fogalmak
sorrendiségében. Ennek az lehet az oka, hogy a munkassag soran egyes fogalmak hasznalata
nalam mar automatikussd valt, és nem vettem észre, hogy nem mindig kelld iddben
definidltam az egyes kifejezéseket.

1. fejezethez:

Az elsé és masodik tézis valoban Osszefiigg, hiszen a masodik tézis az Aboav-paraméter
kiilonbo6z6 értékeinek (amelyeket az elsd tézis mutat) adja meg a tartalmi jelentését.

Az els6 tézisnek azért adtam kiilon hangsulyt, mert amikor az Aboav-térvényt megtalaltak és
tobben igazoltak is az érvényességet, akkor az ,,a” paraméterre sokaig azt mondtak, hogy ,,17-
hez kozeli érték, mivel olyan rendszereken ellendrizték, ahol ez valdban igy is volt. Ehhez
képest hatarozott 1épésnek tartom, hogy egy tag intervallumot sikertilt talalni az ,,a” paraméter
felveheto értékeire. Mivel a 2. tézis ezeket az értékeket tartalmi jelentéshez koti, ezért valoban
szoros a kapcsolat az els6 két tézis kozott. Illyen meggondolasbol az elso két tézis 6sszevonasa
egy tézissé indokolt lehet. Ugy gondolom, hogy ez az &sszevonas nem csokkenti az
eredmények értékét, s kdszondm ezt a javaslatot!



2. fejezethez:

Csak koszonettel tartozom a megitélésért!

A stabilitisnak az atlagos kotési energidval definidlt meghatdrozasat a szakirodalombol
vettem. A szén nanoszerkezetek esetében altalaban ugy vizsgaltdk a stabilitast, hogy atlagos
kotési energiat szamoltak, majd megnézték, mennyire kozel van ez az érték ismert stabil
szerkezetekhez, mint pl. a C60 molekuldhoz, vagy a grafénhez. Mivel a stabilitadsnak tobb
szakteriileten is van kiilonb6zd értelmezése, egyetértek azzal, hogy at kellene gondolni a
fogalom hasznalatat, esetleg mas elnevezést keresni a mi esetliinkben, de ez nem konnyl
feladat, és a szakirodalomban is el kell fogadtatni.

A 4. és 6. tézis igaz allitdsokat tartalmaz, és valdban a csempés szerkesztési mod
alkalmazaséra vonatkoznak. Ha nem fogadjuk el ezeket, mint 6nallo6 téziseket, hanem ehelyett
belefoglaljuk 6ket a csempés szerkesztési mod alaptézisébe, akkor taldn ez Osszességében
nem csokkenti a csempés modszer jelentdségét. Kiviilalloként ezt természetesen jobban lehet
latni. Vannak kiilonb6z6 szokasok a kiilonboz6 doktori iskoldkban a tézisek kimondasara.
Van, ahol bdséges, akar egy-két oldalas diszkusszidt irnak a tézisekhez, mashol igyekeznek a
legrovidebben, legegyszertibben fogalmazni. Tartalmilag is vannak eltéré szokasok, van, ahol
sok tartalmat fogalmaznak egy tézisbe, méshol tobb kisebb allitast valasztanak kiilon, esetleg
tagoljak a téziseket a), b), c) stb. allitasokra. Az egyszeri, rovid megfogalmazasokat szeretem,
de egyetértek azzal is, hogy ezeket tobb helyen Gssze lehet vonni egy tézisnek az 6sszefliggd
allitasaiba.

A 9. tézis allitasa is igaz. Kiviilalloként itt is jobban meg lehet itélni, hogy ér-e ez az allitas
egy 6nallo tézist.

3. fejezethez:

Magam is ugy értékelem, hogy az itt bemutatott eredmény, annak ellenére, hogy nagyon sok
munka van mogotte, mégis nagyon a kezdete egy uj dolognak, és nem lehet ma még
megmondani, mennyire van kozel a valdésaghoz a kapott eredmény, csak annyit, hogy a
nagysagrendileg vagyunk a kdzelében.

Sok problémat megoldottam, sok munkat elvégeztem, de maradtak még bizonytalansadgok, az
ismertetésben pedig még elirasok is vannak.

Megprobalom most jobban megfogalmazni, mi lehet a jelentdsége ennek a fejezetnek:

A Brenner-potencidl paramétereit szénhidrogénekre vonatkozd kisérleti adatokbdl kaptak,
amelyek terheletlen szerkezetek egyenstlyi helyzetére vonatkoznak. Tehit a Brenner-
potencial a terheletlen allapot egyensulyi helyzetének kdrnyékén irja le jol a rendszereket.

Ha elhagyjuk a Brenner-potencialbol a levago fliggvényt (a hasznilata az atomi erdk
szamitasanal nyilvanvaléan rossz), akkor az egyensulyi helyzetnek a nem egyensulyi
bizonyiték.

Az értekezés harmadik fejezete az elsé olyan munka, amely kisérleti eredményekhez illesztett
becslést ad az atomi erd gorbe lefutdsara a terhelt szakaszban. A becslés josagara azt tudom
mondani, hogy az erék nagysdgrendjét biztosan jol eltalaltuk, a becslésen javitani majd akkor
lehet, amikor lesz pontosan definidlt szerkezeten pontos nyuldsmérés. Ehhez a
nanotechnologiai eszkdzoket ismerve, szerintem mar kozel allunk.



A szupergyémant szerkezeten valo futtatasnak kettds célja volt. Egyrészt azt szandékoztam
megmutatni, hogy a hizéasszimulacio elvégezheté komplikaltabb szerkezeteken is, nemcsak
egyenes nanocsoveken, igy a komplikaltabb szerkezetek terhelésekkel szembeni viselkedése
becsiilhetd. Masrészt azt kivantam szamitasokkal is igazolni, hogy amig az egyenes
nanocsovek csak egy irdnyban mutatnak rendkiviili szilardsagot, addig nanocs6 halézatokban
ez tombi tulajdonsdg lehet. Annak ellenére, hogy a szupergyémant szerkezetet a valdosdgban
ma még nagyon nehezen megépithetdnek, vagy nem megépithetdnek tartom én magam is, az
eredményeknek elvi jelentdsége van. Egyediilallo, elsé tanulmany volt a két cél allitasainak
igazolasara. Van még sziikség és lehetdség a modszer tovabbi javitasara, ezért a 10. tézist,
annak ellenére, hogy a modszer értékelhetd eredményt produkal, késébb tovabb kell majd
javitani. A g6dolléi Szent Istvan Egyetemen Pataki Tamas PhD hallgatoval analizaljuk tovabb
a modszert és a futtatdsokat. Nagyon faradsagos, sok munkat igényld téma. A PhD kutatasban
kisebb 1épésekben haladunk, kiilonb6zé elagazdsok huzéasszimulaciojat elemezzik
részleteiben, sok tesztelésre, egyeztetésre, értékelésre van sziikség, amelyeknek egy részét
mar elvégeztik.

Vilaszok a biralat végén feltett kérdésekre:

1. 3D wvéletlen trivalens poliéderhalozatok topoldgiai vizsgdlata volt a kordbbi PhD
munkam. Sajat algoritmussal generaltam Voronoi-rendszereket, ezek tulajdonsagait,
anyagszerkezetekhez kothetd alkalmazasait szdmoltam. Késobb folytattam ezt a
munkat, 2D poligonhal6zatok esetében mutattam meg, hogy az Aboav-torvény
nemcsak trivalens, hanem barmilyen poligonhéaldzatra igaz. Ez 3D esetben is jo sejtés,
de ott mar nem végeztem el az igazolast. A 2D halézatoknal maradtam. Az Aboav-
torvényhez taldltam az értekezésben mutatott tartalmi jelentését. Ez azért kotddik a
szén nanoszerkezetek témdjahoz, mert a poligonhal6zatoknak az a kordbban nem
vizsgalt esete, amikor a kicsi és a nagy sejtek elkiiloniild csoportokban vannak jelen a
halézatban, topoldgiailag a szén nanocsé elagazasok szerkezetét jelenti, természetesen
abban az esetben, amikor csak 6t-, hat- és hétszogekbdl all a rendszer.

2. Csak akkor értelmezheté az Aboav-tdrvény, amikor nemcsak hatszogek vannak,
hanem legaldbb még egy masfajta poligon is. A zart csOvégzddésekkel rendelkezd
szén nanocsO eclagazdsokban Otszogek, hatszogek ¢és hétszogek vannak.
(Eléfordulhatnak nagyobb poligonok is, pl. nyolcszogek is a csatlakozasndl.) Az
Aboav-paraméter értéke negativ, ha a nanocsovek kisebb atmérdjliek, a csatlakozasnal
a hétszogek, és/vagy a csdvégeken az Otszogek egymassal szomszédosak. Az Aboav-
paraméter nulla, ha a nanocsdvek atmérdje nagyobb, a csatlakozasnal a hétszogek, a
csOvégeken pedig az Otszogek egymassal mar nem szomszédosak, hanem
hatszogekkel koriilvéve egyenként talalhatok. Negativ iranyban akkor a legkisebb az
Aboav-paraméter, amikor az értekezés 3.a. abrajan mutatott mintdzatot relaxaltatjuk.
Ekkor a=-4. A relaxéltatott szerkezet sik feliilethez csatlakoz6 parhuzamos
nanocsovek sokasaga, amely igencsak extrém eset, de elméletileg 1étezhet ilyen
szerkezet.

3. A 24.3. pontban mutatott nanokorok terheletlen szerkezetek, bar a geometriai
kényszer nagyon kicsi terheléssel egyenértékii lehet, ha ezt a kérdést pontosabban
meggondoljuk. Az eredeti Brenner-potencialt hasznaltam az energiaszamitasokhoz.
Csak a 3. fejezetben bemutatott szupergyémant szerkezet hiizdsanal hasznaltam az 1j
formulékat.

4. A a4, a3, ..., b0 paramétersornak nem adnék fizikai tartalmat. Ezek egy matematikai
illesztéshez kellettek. Jo lenne, ha fizikai tartalmu paraméterek halmazéaval tudnam



leirni a terhelt allapotokhoz a megfeleld atomi eréfiiggvényt. Ha lesznek pontosan
ismert szerkezeten terhelt allapotbeli mérések, akkor minden kidertiil: jo-e Brennernek
a terheletlen egyensulyi helyzetbdl a terhelt allapotra kiadodo extrapolalt fliggvénye,
vagy sziikség lesz illesztésre.

5. A modellezési résznél igyekeztem a fémes-nemfémes nanocsdvek varialhatdsagaval

mutatni az eldgazdsok sokszinliségét. Ezzel motivalni kivantam a szén nanocsovek
csaladjara épiil6é nanoelektronikai eszkozok intenzivebb kutatdsat és tényleges
alkalmazasait. Tovabbi segitség lenne ehhez, hogyha komplikaltabb szerkezeteknek az
elektromos viselkedését is tudnank jol becsiilni, de ez még a mai szdmitastechnikai
eszk6zok mellett is nehéz feladat. Két kutatot taldltam annak idején, akik szamoltak
aram-fesziiltség karakterisztikat (Green-fliggvényes modszerrel), Andriotis krétai és
Chernozatonskii orosz fizikusokat. Mindkettdjliket megkerestem, felajanlottam nekik,
hogy a moddszeriiket veliik konzultalva, matematikusi, programozoi oldalrol szeretném
segiteni ¢és alkalmazni. Nem sikeriilt az egyiittm{ikodés. G6dolldn Mészaros Csaba
fizikussal egy éven keresztiil rendszeresen konzultaltunk, hogy kialakitsunk egy sajat
algoritmust. Nagyon nehéznek lattam a feladatot. Nem vagyok fizikus, matematikus-
mérndkként (gépészmérnokként) visszatértem a sajat teriiletemhez, ekkor valasztottam
a terhelésvizsgalat algoritmusat.
Laszl6 Istvan fizikust kerestem meg évekkel ezel6tt, aki tudott publikdlni az
elektromos viselkedés becslésében, itt volt kdzvetlen sikere a motivacionak. Jelenleg
is dolgozunk kozdsen, probalunk erdteljesebb motivaciot kifejteni modellezés és
szimulaciés tartalmi elméleti munkakkal. A szén nanoszerkezetek eldallitasanal
talaltunk jo lehetdséget, ahol modellezéssel, szimulacidval 1j, tervezhetd, kézben
tarthatd eldallitdsi modszert javaslunk: azt mutatjuk meg, hogy grafén nanolitografian
alapul6 modszerrel 3D szén nanoszerkezeteket lehet tervezetten eldallitani, azaz:
egyes szerkezetek Onszervezd modon, maguktol felépiilnek, ha megfeleld alaka
teritéket sikeriil pontosan kivagni grafénbol.

Végiil ismét megkoszondm a faradozast, a segitséget, a sok hasznos megjegyzést és kérdést!

Gyor, 2012. marcius 8.
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