Opponensi vélemény

Pusztai Tamas:
A polikristalyos megszilardulas fazismezo modellje — nukleacio és novekedés.
¢. MTA doktora cimért benyujtott munkajarol.

A munka szépen elkészitett, hibakat szinte nem tartalmaz. Formailag megfelel a
kovetelményeknek.
Kozlemény adatok:

Sajat kozlemények szdma: 83
Idézetek szama: 1 965
Fiiggetlen idézetek szama: 1 535
Osszegzett impakt faktor: 152,764
Varhato IF-ek osszege: 31,980
Osszesen: 184,744

A disszertacioval kapcsolatos megjegyzések:

Bevezetés

Ebben a fejezetben roviden bemutatdsra keriil a dolgozat témakore és annak a dolgozat
témajat érintd terminologidja. A fejezet hasznosan jarul hozzd a dolgozat tovabbi
megértéséhez. Annyit azonban mar itt megjegyzek, hogy a fogalmazas egy kicsit a szakteriilet
bennfenteseinek szo6l, nekem, mint csak kozeli és kisérleti teriileten dolgozénak néha a
fogalmak hasznalata kicsit idegen.

Mi a cellas novekedés morfologiaja?

A Fazismez6 modell alapjai

A 4. 4dbran a folyadék kristdly hatdratmenet leirdsédra (néhdny atomnyi vastag) folytonos
atmenetet abrazol. Van kisérleti bizonyitéka ennek az atmenetnek, vagy ez feltételezés? Miért
nem lépcsé jellegli atmenetet hasznal atomi szinten? A kristdlyok atomrétegenkénti
novekedésével nem ez lenne jobban dsszhangban?

Csiraépzddés

A 30. oldal utolso6 sordban: tigy tudtam, hogy kT az atlagos energia (nem a fluktudcioke).

A 40. oldalon (els6 sor) talaltam egy betiihibat: ,,az klasszikus”, helyesen ,,a klasszikus”.
Ugyanez a hiba el6fordul a 41. oldalon a 9. dbra szdvegében (,,az numerikus”).

Novekedés

Az 51. oldalon a 14. dbrdhoz fliz6tt értelmezésben tobb dolog keveredik, és ez is mutatja a
dolgozatnak a kisérleti eredményekhez vald kissé ambivalens viszonyat. A 14b. abran
bemutatott ,,dendrit” ndvekedéséhez flizott magyarazat nem konzekvens. Szennyezordl
besz¢€l, de itt a szennyezOnek sajat feliilete van. Feliilete fazisnak, idegen testnek van. Tehat a
novekedd ,,dendrit” utjdba keriild anyag-részecskék nem szennyezdk, hanem egy madsodik
fazis részecskéi, igy novekedést egy kétfazisu rendszerben kell leirni. A masodik fazis hatasat
lényegében helyesen latja a szerzé: a masodik fazis részecskéi akadalyozzdk a kialakult
kristaly novekedését. Erre a kristalynak két valasztasa lehet: vagy masik iranyban tovabb né



(az orientacio nem valtozik, hiszen az egykristaly megmarad), vagy nem no tovabb. Az utobbi
esetben az idegen részecske feliiletén egy 1) kristaly(mag) képzddik és ndvekedik, tetszdleges
vagy a masodik fazis kristalyszerkezete altal stimulalt orientacioval. Az eredmény:
polikristaly alakul ki. Lényegében ez latszik a 14b. 4bran is, ahol egy dendritekbdl allo
polikristalyt latunk. Ezt aldtdmasztja a 15. 4dbra also sordnak orientacids térképe is, ott is
polikristaly nétt (a szerzd szerint is), €s én nem is javasolndm ezt a képzédményt dendritnek
nevezni, a dendrit ugyanis egykristdly. Amit a 15. abra orientacios térképén latunk az egy
dendritkristalyokbol felépiild szferolit. Szferolit a 14b. dbran lathatd képzédmény is.

A 15. dbrahoz fizédik egy kérdésem is. Mi az oka annak, hogy a felsé sorban mutatott dendrit
szerkezete ,,balcsavarra” emlékeztet? Azaz, mi az oka, hogy mind a négy koézpontbol indulod
ag eladgazasai egyforman aszimmetrikusak, a novekedés irdnyaban balra sokkal nagyobb agak
nének ki, mint jobbra?

A 16. és 17 abrak eredménye igazdn nem meggy6zd. Azt eddig is mindenki tudta, hogy a
kicsi akadalyokat a szerkezet korbenovi, és zarvanyokkd valnak, a nagyok pedig
blokkolhatjak a ndvekedést, és 0j kristalyok inditadsat eredményezhetik. A 16. abra leirdsanal
azt talaljuk, hogy a ,,nagy méret” a dendritcstics sugaranak kb. a negyede folott van. Ennek
igy nehéz a fizikai értelmét kihamozni, itt elkeriilhetetlen az atomi ndvekedési mechanizmus
bekapcsolasa és azt kellene megnézni, hogy a csiicson mekkora az a sik feliilet, ahol a
kétdimenzids novekedés zajlik. Ha ezt lefedi az idegen fazis, akkor a novekedés megakadhat.
A lezar6 fazis ahhoz is elég nagy kell, hogy legyen, hogy rajta 1j mag képzdédhessen és
nohessen tovabb azaz, a nagy ,szennyezd” méretét a kritikus mag méretéhez kellene
hasonlitani (heterogén magképzO0désnél a sziikséges kontaktus-felillet méretéhez). Ez
Iényegében a 18. abrat is érinti. A pixelekben megadott tavolsagot nem tudom Osszevetni a
kritikus méretekkel. A méreteknek egyébként itt fizikai jelentése lenne, mondjuk nm-ben. A
16-18. dbrakon az eltérd szin ugye eltérd orientaciot jelent?

Az 54. oldal utols6 bekezdésében elkezdett 6sszefoglalas megfogalmazasa kissé¢ zavaro: Az Uj
mag képzddését nem a dendritcstics €s az idegen részecske kolcsonhatdsa okozza. Annak a
kovetkezménye a dendritcsucs novekedésének a ledlldsa. Az oldat (olvadék) és az idegen
részecske kolcsonhatasabol keletkezik az 1) kristdly, ami tovabb nd az idegen részecske
(szimulécio) altal megszabott iranyban (gondolom, bar ez sehol nem deriil ki). (Itt jut
eszembe: miért is nem adta meg az orientdcidos mezOt és a szimuldcidban keletkezd
orientacios eltérést. Ezek azonosak? Igaz, a 16-18 abrak azt sugalljak, hogy igen.)

Lehet-e tiszta polikristalyos szferolitot noveszteni, ha a forgési szabadsagi fok nem jatszik
szerepet?

A forgasi szabadsagfok csokkentésével az is a problémam, hogy ha az fontos ¢és
befagyasztjuk, akkor nem fog kristaly novekedni, hanem amorf allapotnak kellene létrejonnie.
Ha a rossz molekula-orientaciok ritkdk, akkor viszont nem lesz beldliik kritikus mag méreti
kristaly a mar novekvd feliileten, vagy zarvanyként elhalnak. Mi errdl a véleménye?

A 21. 4braval kapcsolatban nem értem, hogy ha a szimulacié mérete 500x500=250000 pixel,
hogyan lehetett ebbe 800000 pixel idegen testet beletenni (adat az dbrafeliratban)?

A 61. oldalon indul6 Szferolitok c. fejezet nagyon tetszett, az egy vagy tobb
mellékminimumot mutatd szemcsehatar energidknak, mint az orientaciokiilonbség
fliggvényének a hatdsa a morfoldgidra meglepden termékenynek bizonyult, pedig nagyon is
kézenfekvd pl. az ikerhatdrok megjelenése miatt. Egy megjegyzés ¢és egy kérdés: A cstcsnél
nincs eldgazas csak az oldalso feliileteken, a cstics novekedési iranya legfeljebb megtorik.
Miért kiilonbozik olyan jelentdsen az eldgazasok stirlisége a 27. dbra egyes szimulécioi
kozott?

Haromdimenzids polikristalyos fazismez6 modell




Komoly eredmény, hogy a szamitasok 3D-ben is ugyanigy mikddnek, mint 2D-ban. Itt is,
azonban, felmeriilnek bizonyos mennyiségi problémak, pl. a kristdlyméretek kérdése és a
szerkezet jellegének meghatarozasa abban az értelemben, hogy a ,,szennyezdk™ bevitele itt is
masodik fazist jelent, és ennek ardnya nagy. Pl. a 35. dbran bemutatott morfologiak esetében a
64x10° voxelbSl 20x10° voxel az idegen fazis (kb 30 térfogat%), tehat egy kompozit anyagrol
van sz0, aminek a térfogatban is latszania kellene. Ha minden szennyezd legalabb egy uj
kristalyt jelent, egy szennyezd szemcsére egy ~3 szoros térfogatu szemcse jut. Ennek mérete
kb. 3 voxel, azaz a szemcsék és a szennyezO idegen anyag szemcséinek mérete alig
kiilonbozne. Végiil is mekkorak a szemcsék a szennyezd zarvanyokhoz képest?

TEZISEK

Az 1,4, 5, és 6. tézispontokat 11j tudomanyos eredményként elfogadom.

A 2. tézisponttal kapcsolatban megjegyzem, hogy a kissé bombasztikus terminologidkkal mint
»szédelgd dendrit”, ,,orientdcids pinning centrum” nem sokat tudtam kezdeni. A ,,szédelgd
dendritek” szerintem szferolitok. Az ,orienticidos pinning centrumok” pedig idegen
részecskék, illetve ezek hatasanak leirasara szolgaldo modell elemek. Ettdl eltekintve, ezen
szferolitok keletkezési mechanizmusanak pontositasa is sziikséges szerintem. Az 0 orientacid
nem a dendritcsucs €s a részecske kolcsonhatdsaként jon létre — mint a tézispont allitja-,
hanem a részecskén végbemend random (pl. amorf szemcsén) vagy iranyitott (epitaxids)
magképzédés eredményeképpen. Ebbdl a szempontbol mindegy, hogy a részecske hol
talalhat6. Ha éppen a dendritcsucsra helyezziik (keriil), akkor megallithatja a meglévd kristaly
novekedését €s onnan egy ujat indithat.

A 3. tézisponttal kapcsolatban azt gondolom, hogy a leirt jelenség csak nagy molekulaja
anyagok kristalyosodasakor jatszhat szerepet (pl. szerves molekuldk). Szerintem ennek a
megszoritasnak szerepelnie kell a tézisben.

A fenti megszoritasokkal elfogadom a 2. és 3. tézispontot is.

Osszefoglalva a fentieket Pusztai Tamas MTA doktori értekezése érdekes, gondosan
megszerkesztett munka, megfeleld6 mennyiségli és mindségli tudomanyos eredményt
tartalmaz. Ennek alapjan javaslom az értekezés nyilvanos vitdra vald kitlizését és sikeres
védés esetén az MTA doktora cim odaitélését.

Budapest, 2014. apr. 12.

Radnoczi Gyorgy
Az MTA doktora



