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Szén nanoszerkezetek mint trivalens poligonhal6zatanodellezése
€s mechanikai szimulacioi

cimi doktori munkajarol

A szén nanoszerkezetek kutatasa az anyagtudomaikylegjelentsebb terllete, amit
két Nobel dij is igazol. Nagyszamu kisérletet \#igle ezeken az anyagokon, nem mindig
egzakt korulmények kozott, olyan modellek szilettaknelyek csak a fellépjelenségek
meghatarozott korét irjak le. Csak udvozalni lebsbldos Ibolya merészségét, aki egy nagy
ivi,, koherens modellt dolgozott ki 0 alapokon; agologja megmutatni, hogy ezt az
elképzelést mennyire fogja elfogadni és alkalmazkitato vildg. Mindenesetre nekiink most
azt kell mérlegelnink, hogy mennyit érnek azok sedmények, amelyeket a doktoritim
tartalmaz.

Az értekezés gondolatmenete egy szuggesztiv logikétt, ez a logika szabta meg az
egyes fejezetek és alfejezetek sorrendjét, a eézis kdnnyen hozzarendeltikt az
igazolasukat tartalmazo alfejezetekhez. Ugyanakkagrtekezés szerkezete jeteen eltér a
tudomanyos munkak szokasos vonalvezetésAz elszmények téma szerint szétvalasztva,
az egyes fejezetek elejen szerepelnek, ez dnmagddanlenne baj; viszont a hasznalt
jelolések és fogalmak definicioit nehéz megtalgtilett volna tablazatszéen is felsorolni
az alkalmazott jeloléseket és fogalmakat. A relaxémgalma a 27. oldaltdl kezdve szerepel,
de csak az 55. oldalon deril ki, hogy a szerkezetdaxacidja a Brenner potencial
segitségével lett modellezve, a szamolt energidigpe?2.3 tablazatban (64. oldaiphnhek fel.

Ne legyen félreértés: ha valaki az elé&jét végéig gondosan elolvassa a sztveget, minden
fogalmat és Osszefliggést megtalabbl vagy utdébb. Az elért eredményeket ismértet
matematikai jelle§ részekben nincs sem elirds, sem pontatlansag,|l@gikai ugras. A
szoveges részekben ofdrdulnak félreérthét szokapcsolatok (példaul rendkivili
rugalmassag, legérdekesebb elektromos viselkedés).

A benyujtott értekezés egy rovid, alig tdbb, migly eoldalas bevezetéssel kédk. A
bevezetésben indokolni kellett volna, hogy miétasztotta a Jeldlt rendszeéees szimulalé
munkdaja alapjanak a poligonhalézatok topolégiaiaeanyagat (1. kérdés). Szerencsésebb
lett volna, ha az ezen a helyen a doktori munkaj@nak részletesebb ismertetése szerepelt
volna azon olvasOk szamara is jol érthehddon, akik szakterilete csak érintkezik a
Jeloltével (2. kérdes).

A bevezetés utan kovetkezik az elvégzett munkanegegeit ismertét harom fejezet,
amelyek targya

» sikbeli sejtrendszerek egyes topologiai tulajdoas®@k elemzése (1. fejezet),

* szén nanods elagazasok rendszerének kidolgozasa, szén nambddBbvallo
nanoszerkezetek szarmaztatasa (2. fejezet),

e a szarmaztatott nanoszerkezetek kotési energiajdsaimitasa, a huzofesziltség
hatdsara végbemeéialakvaltozds szimulacioja (2.4.3. és 3. fejezet).

Az 1. fejezetben sikbeli trivalens poligonhal6zatakajdonsagait elemzi, bebizonyitja,
hogy az Aboav paraméterrel jOl lehet a sejtrendszkapcsolédasat jellemezni. A targyalas
meég azok szamara is |0l értbetakik soha sem hallottak a topolégiarél. A 2. sézi



elfogadom, az 1. tézist nem, ugy vélem, hogy aéZisben megadott szamok fizikai értelmet
csak a 2. tézissel egytitt nyernek.

A 2. fejezet az értekezés legjobb része, a Jdtéltikavalasztott 6t cikkbl haromnak ez a
témaja. A fejezet elejéndbéges irodalmi 6sszefoglalot talalunk a szén navesds! allo
szerkezetekil és elektromos tulajdonsagaikrél. Ezutan kévetkezszén nanobéselagazasok
szarmaztatasa sikbeli trivalens sejtrendszéitekbSzerd definial két ,csempét”, amelyeket
Al-el és Bl-el jeldl. Bizonyitja, hogy ezek a csé&kgs modosulataik alkalmasak nardocs
elagazasok modelljeinek szerkesztésére. Ezek a lielodmegfeleb csempék alkalmas
illesztésével, a mintazat relaxaltatdsa utan kaphaeg. A Szerz ezt a csempés szerkesztési
modszert az egysaébisl a bonyolultabb felé haladvadéskzor T, X, Y elagazasok, majd
tetraéderes és oktaéderes elagazasok, végul nakokiodellezésére alkalmazza. Az
ertekezés idevago alfejezeteiben leirt gondolatindogikaja, a leiras pontossaga, az
abraanyag részletessége annyira mérgyhogy a Birdlo sem kérdezni, sem kifogasolni
valét nem tudott talalni. A 3., 5. és 7. téziseédbgadom, a 4. és 6. téziseket nem, mert az
utdbbiak a csempés szerkesztési mod alkalmazasa@isaeteit ismertetik.

A 2. fejezet végén a 2.4.3. alfejezet a nanokorokésd energiajanak szamitasaval
foglalkozik, a munka leirasa nem annyira pontositraz ebz6 részek esetében (3. kérdés).
Egyetértek azzal a felismeréssel, hogy az elenegdpitésével jard torzulas (geometriai
kényszer) csokkenti a kotési energiat, elfogadbogy az elvégzett szamitas szerint a
csokkenés nagysagrendje 0,03 — 0,05 eV, viszont Baek egyet a Jelolt stabilitas
fogalmaval. A termodinamika allaspontjabsen egyszdésitve azt mondhatjuk, hogy a redlis
anyagok valamilyen stabil egyensulyi allapotbaeaéek, azonban ez az allapot metastabil,
az anyag atalakulhat egy alacsonyabb energiajpaiba feltéve, hogy a rendelkezésre allo
energia nagyobb, mint amennyi az atalakulashoz segjéls. Ismeretes, hogy a termikus
energia szobdmeérsékleten 0,04 eV. A 8. tézist Iényegében elfoggd 9.-et nem.
foglalkozik. Az el$ alfejezetben szépszamu szamitas és kisszadmu ifménés sok) altal
meghatarozott huzoészilardsag értékeket ismereteérigkel. Ezutan a Brenner potencidl
modositasa kovetkezik a potencidlfiggveny fizikartalom nélkili viselkedésének
kijavitasara. A kidolgozott médszer a 0,145 nm 2 @in tartomanyt két részre bontja, a két
résztartomanyt polinomokkal, dsszesen kilenc singgdaméterrel irja le. Két tovabbi
paraméter, a fliggvény inflexios pontjahoz tartozénmaavolsag és energia eértekekei
szabadok, ezekkel lehet a szamitast a mérésheztédieé. Nem latom, hogy ez az atalakitas
Iényegesen hozzgjarulna a szén nanocsovek visskeelé megértésehez (4. kérdés).

A 3.3 alfejezet ismerteti egy ,szupergyémant” seeek modelljének elkészitését, majd a
modell segitségével kiszamolt huazasi deformacio hazofesziltség gorbéket. A
hazészilardsag értéke 24,7 GPa, ha a hluzas tengaydeges az elemi cella lapjara, és
20,8 GPa, ha péarhuzamos adtemgelyekkel. Ezek az értékek kevessé bizonyultak
érzékenynek a Brenner potencial szabad paramétkreialtoztatasara. Megézodésem
szerint huzas szimulacio eredményei azt igérik,yhagdoktori niiben leirt gondolatok,
szamitasok egyik Iényeges 0Osszéielesznek a szén nandcsszerkezetek mechanikai
tulajdonsagainak megértésének és szabalyozasAmala jelen helyzetet illeti, nem tudok
j6 szivvel javasolni olyan mérést, amelyet Osstmtlee vetni az elmélettel. A 11. tézist
elfogadom és nagyra tartom, a 10. tézist elvetem.

Az értekezés 4. fejezetként tartalmazza a tézisdtiZBsszefoglalas cimmel. Oriiltem
volna, az 6sszefoglalas kitért volna arra, hogyelélttmit remél a munka folytatasatol (5.
kérdés)



Véleményem szerint a doktoritimaz alabbi Gj, eredeti és jeléat megallapitasokkal
gazdagitotta a tudomanyt.

Sikbeli trivalens poligonhal6zatok esetében az Abparaméter alkalmas a rendszer
jellemzésére a dominalé sejtkapcsolodasok fajt@rilstz negativ értékei esetében az
atlagosnal kisebb és az atlagosnal nagyobb oldalsz@oligonok elkilontlt csoportokban
jelennek meg, mig pozitiv értékei esetében egyn€ket) valtakozva.

A szerd sikbeli trivalens sejtrendszereékluefinialt két ,csempét”, bizonyitja, hogy ezek
a csempék vagy modosulataik alkalmasak homogéhet&sogén elagazasok modelljeinek
szerkesztésére. Ezek a modellek megieletempék alkalmas illesztésével, a mintazat
relaxaltatasa utan kaphatok meg.

A csempés szerkesztés modszeré &ben tette lehévé kiulonbosd térbeli elagazés
szerkezetek definialasat.

Tetsdleges tipusu nanokér modellje megszerkesétiadtalmasan megvalasztott szén
nanoc$ Y-elagazasok és szén nanb&snyokok elemeibl

Szén nanods Y-eldgazasok és konyokok szaméara a nanokdrokbé vaépités
geometriai kényszert jelent, amelynek kovetkeztébermnokorokbe épitett elemek kohézios
energidja csokken a magara hagyott elemek endng@jdiszonyitva, A csokkenés
nagysagrendje 0,03 — 0,05 eV.

A huzés szimulaciés vizsgélatok arra engednek kézédtni, hogy az egyenes szén
nanocsovek tengelyirAnyban mutatott kimagaslo miglgi tulajdonsagai a nanécs
hal6zatok esetében tobb orientacios iranyban astaplhatok.

Elfogadoma 2., 3., 5., 7., 8. és 11. téziseket.

Az ismertetett eredmeények alapjan a doktori mun#arhanyos eredmeényeit elegémek
tartom az MTA doktora cim megszerzéséhez, a ngwaidés kiizését javasiom

Kérdéseim a jel6ltnek:

1 Modelled munkaja soran miért a szén nanoszerkezetek -emisgoligonhalézatok
megfeleltetéséd indult ki és nem valamilyen mas léteelképzeléstl?

2. Milyen 6sszefliggés all fenn az Aboav paramétetké és a szén nanoszerkezetek
tulajdonsagai k6zott?

3. A 2.4.3. pontban elvégzett energiaszamitasBaeaner potencial eredeti alakjat, vagy
a 3.2. pontban ismertetett médositott alakjat hatak? A fullerén -7,29 eV és a grafén -7,44
eV kohézids energiaja sajat szamolas eredményey vegalmi adat? Végeztek-e
0sszehasonlitast két vagy tobb modell k6z6tt?

4. Vélemeénye szerint mi az a4, a3, ...,b0 paraméteiizkai tartalma?

5. Milyen tovabbi munka szikséges ahhoz, hogy aadioknii gondolatai kdzvetlen
segitséget nyuljtsanak az anyagfejléeaek?
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