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Biralat

Pusztai Tamas
A polikristalyos megszilardulas fazisniemodellje — nukleacio és névekedés

cimit MTA Doktori értekezését

Dolgozatdban Pusztai Tamas a tiliittt olvadékban lejatszodo polikristalyos megsHilddsi
folyamatok elméleti vizsgalata soran nyert eredreényoglalja 6ssze. Munkgjaban a
megszilardulasi folyamatokra korabban kidolgozéttismes modellekre épitett, amelyek
mar komoly sikereket értek el a homogén csiraéé@gz, valamint az idegen fellleten toién
heterogén nukleaci6é leirasadban®9@s nedvesitési szog mellett. A jeldlt vildgosan
megfogalmazza a vizsgalatainak motivaciojat, a tezélet nyitott kérdéseit. A jelenségkor
anyagtudomanyi érdekessége mellett hatalmas gydklentséggel is bir, a modern ipari
alkalmazasokhoz szikséges Ujfizekompozitok, edre tervezett mechanikai vagy
elektromagneses tulajdonsagokkal renddéikemyagok gyartastechnoldgiai fejlesztését is
szolgalja. A szakterilet fontossagat, valamint arzz munkajanak elismertségét a
tudomanyos kozosségben kivaldan mutatja, hogy tidrhzetkdzi projektek témavespt
volt, valamint publikaciéra évente 100-nal tébbdikozast kap (forras: SCOPUS).

A munka nagy erényének tartom, hogy a jeldlt egyrjégtervezett kutatasi programot hajtott
végre, amelynek keretében léfdiddépésre haladva kiterjesztette a kétdimenzidssfidaes
elméletet, alkalmassa téve azt a polikristalyosekédeés legfontosabb részfolyamatainak a
csiraképédésnek és a novekedés folyamatanak leirasara.oketbkn kidolgozta az elmélet
haromdimenziés térre torténkiterjesztését is, amellyel egyrészt reprodukétakét
dimenzioban feltart alapuetstruktarakat, masrészt Ujstiecsak hdrom dimenzidban létez
struktarakat tart fel. A kutatdmunka tisztan elniélelegi, a polikristalyos ndvekedés egyes
modelljeiben parcidlis differencidlegyenlet rendsket szarmaztatott, amelyek megoldasa
nagyskalaju szamitégépes szimulacidval tortént.

A dolgozat felépitése

A 104 oldalas dolgozat hat frészlél épil fel: BevezetésA megszilarduldssal kapcsolatos
alapfolyamatok, A fazismé&zmodell alapjai, Csirakéeprés, Novekedésyalamint az
Osszefoglalas, tézispontokA Bevezetés célratbten mutatja be a jelolt sajat
kutatbmunkajanak motivaciojaul szolgald jelenségkdmnnak elméleti és gyakorlati
jelentbségét, vazolja a szakterllet legfontosabb nyitétti&seit, valamint néhany oldal utan
megfogalmazza a dolgozdt ¢elkitizéseit is. A fejezet rovid irodalmi attekintéssehtutatja



a kulonbdd hosszusag skaldkon alkalmazhaté elméleti leiragkazelitési modszereit,
valamint vazolja a szebzltal hasznalt fazisméanodellek alap koncepcidjat.

Nagyon hasznosnak talaltam az ezt kéwetmegszilardulassal kapcsolatos alapfolyamatok
cimi fejezetet, amely nagyon vilagosan, kozédemet foglalja ©Ossze azokat a
részfolyamatokat, amelyek dominans szerepet jaagzarmegszilardulas afkjl6désében és
alapveben meghatarozzak a létrejott struktarak jelléinzlItt bevezetésre keriilnek a
szakterulet legfontosabb alapfogalmai és egyfdjekiatést kapunk a kutatbmunkat motivalo
kisérleti eredményeét is.

A jelolt vizsgalatai el§sorban a fazismézmodellre épilnek. Ennek megféleh az ezt
bemutatoA fazismeZ modell alapjaicimi fejezet a dolgozat legrészletesebb része. Roévid
torténeti attekintést kovéen a szakirodalom alapjan megmutatja a fazisnmeadellben a
csiraképédés eés kristalynbvekedés leirasara bevezetett aemuigterek motivacidjat és
részletesen kifejti, hogyan épithefel a rendszer szabadenergidja a rendparaméterek
funkcionaljaként. Kitér arra, hogy a szabadenergzél$éertékeit keresve, hogyan
szarmaztathatdk édlggetlen, illetve a ndvekedés folyamatat leiréfidgdé megoldasok,
tovabba az anizotrépia és lokalis orientacid jelése milyen mennyiségek bevezetésével
érheb el. A fejezet egyrészt tamaszkodik adzélkét fejezetre, masrészt nagyon j@kelsziti

a jelolt sajat eredményeinek kébi bemutatasat is. Ez az &lbarom fejezet tekinthét
egyfajta tomor irodalmi attekintésnek.

Ezt kdveben a csiraképimlés és ndvekedés fazisMedzsgalata soran elért eredményeit jol
elkil6nub fejezetekben targyalja. Az egyes fejezetek sziatéproblémakor rovid irodalmi
attekintésével kezdinek, ahol egyben megfogalmazddnak a konkrét lsitédadatok és
célkitizések is. A sajat eredmények ismertetése nagygeszéidaktikusan van felépitve.
Az elméleti hattér birtokaban csak kisszamu egytilea nem szakember szamara is
kifejezetten érthéen, élvezetesen fogalmazza meg a legfontosabb érgaih

A dolgozat altalanos felépitése jol attekintheegyértelnien elkulonil benne a jeldlt
munkassaganak bemutatasa, kdnnyen azonosithatékla gajat eredményei. A dolgozat
megfogalmazasa |ényegre dprvilagos, dicséretesen kevés benne az eliras. aka
tobbnyire j6l kidolgozottak, informativak és tamggk a szeré kovetkeztetéseit.
Hasznosnak tartom, hogy a dolgozat végén talallasSzefoglalasfejezet tartalmilag
megegyezik a tézisfluzettel. A dolgozat 76 refer@actamaszkodik, amelyek kdzott szamos
koényv, monografia szerepel.

Megjegyzések, kérdések a dolgozat szerkesztésapes@latban

1. Az irodalmi hattér bemutatasa nagyon céliranyosatént, az el harom fejezet
elsssorban azt szolgélja, hogy felvezesse a jel6ltl &ltsznalt fazismeéz modell
motivaciojat, alapfogalmait, valamint a modellelgzétt vizsgalatok menetét és
kihivasait. Alig tudunk meg valamit arrél, hogy mezkopikus skalan vannak-e mas
elméleti megkdzelitések (mas hosszusagskaldkomélasmddszereket roviden vazol
a szerd), vagy esetleg ugyancsak a fazisthemodellt hasznalva masok milyen
sikereket értek el. Azt is érdekes lett volna réwidbemutatni, hol vannak a fazisrbez
modellel tértéd leiras hatarai, vannak-e olyan kisérleti eredménygenelyeket a
modell nem tud kel pontossaggal leirni. Ehhez természetesen széeiets volna



tovabbi referenciakkal kiegésziteni a dolgozatotj advelte volna a kutatomunka,
illetve a dolgozat hatterének mélységeét.

2. A szerd munkdja, a megfelélfazismesd modell szarmaztatasat kdgeh elgsorban
numerikus szamolasokra, szamitdogépes szimulacpirh Ezért hasznosnak éreztem
volna, 2-3 tovabbi oldalban targyalni a modellekarmitégépes megvaldsitasanak
problémait. Szintén hasznos lett volna egy olyallegé &braval kiegésziteni a
numerikus moédszerek bemutatasat a dolgozat elejérni,a 72. oldalon szerepl32.
abra.

3. A dolgozat szerkesztése gondosan tortént, a szémenggyon kevés az eliras. Egy két
zavaro¢ apréosagot lehet emliteni:

- Az 55. oldalon lathatd 18. abrara nem talaltam thivzast. Az 54. oldal
kapcsolodo bekezdése csak a kisérleti eredményath&inl 9. abrara hivatkozik.

- Areferenciak kozott a 67. esetén csak a skeneve van feltlintetve.

- Kicsit zavard, hogy a referencidk megadasanak famma nem egységes,
helyenként nem vilagos, pontosan mi a kotetszanazoldalszam, ighként
feltiinik az éven bellli kiadas szama is a koordinat&@oko

A jel6lt kutatomunkéja

A negyedik fejezetl kezdve a szefzismerteti a szaktertleten elért legfontosabb edinél
eredmeényeit. Az egyes fejezetek elején a $zetzzO részletek nélkil, elsorban
jelenségszirit leirasat adja a konkrét kerdéskornek, bevezetiégbibkiek megértéséhez
sziikséges fogalmakat, és megvilagitjiadBevezetben vazlatosan kitzo6tt kutatasi célok
hatterét, jeleritségét. A fazismeéz modell keretében végzett vizsgalatai nenizelény
nélkuliek, egy nagyon sikeres kutatocsoport tagjgkerunkaja korabbi modellfejlesztések
eredményeire épil. A szérzdl korulhatarolja, milyen alapokra eépitkezett algbzat
eredményeinek elérésénél.

A bevezeb fejezetekre épitve nagyon vilagosan mutatja béat sajunkassagat. A
csiraképédésre bevezetett harom modelljének analitikus émeniius eredményeit a
novekedés fazismézanodellezése koveti. A ndvekedést bemutatd fejpaeinagyon vilagos
€s szemléletes, azéeb csiraképadéshez viszonyitva &en kvalitativnak hat. Szerencseés
lett volna latni kvantitativ eredményeket, menngisisszefliggéseket is.

A fazisme® modell haromdimenzios kiterjesztésénél a kvatériéhasznalasaval elegans
leirasat adja az orientacios meek, illetve térfogatelemek relativ orientaciojan&kfejti a
rendszer szabadenergigjat az Uj valtozék segiteégiss megadja a mozgésegyenleteket,
amelyekhez nagyon szemléletes jelentést tud tarsith haromdimenzids vizsgalatai
elsssorban a két dimenzidban talalt kristalyosodasi usO# reprodukalasara szoritkozik, de
talal egy olyan struktarat is, amelynek nem voldk@enzios megfeléje.

Elmondhato, hogy a dolgozat jol megvilagitja a $&etben tdomoren dsszefoglalt kutatasi
eredmeények hatterét. A tézispontokban megfogalmaretméenyek 10 publikiciéra éplilnek,
amelyek kozul kett a Nature Materials-ban, egy pedig a Physical Revietters-ben jelent
meg, de a tobbi publikacié is j6 impakt faktorratndelkezik. Ezek a publikaciok
mindenképpen azt jelzik, hogy a szZerzelents eredményeket ért el, amelyek, a



hivatkozasaik alapjan, komoly nemzetkdzi visszhangdtottak ki. A publikaciok néhany
szerdsek, a szefzharom cikkben szerepel az &lselyen, altaldaban pedig masodik a séerz
listan. Mivel kutatécsoport tagjaként dolgozottshaos lett volna, ha a dolgozatban réviden
vazolja sajat szerepét az eredmények elérésében.

Kicsit talan meglef, hogy a dolgozat alapjaul szolgalé kdzlemeényekokoa legfrissebb
2009-ben jelent meg. A biralé szivesen olvasothaarrol, hogy a kutatbmunkat milyen
iranyokban tervezi folytatni a szérzhol latja a kovetkez kihivasokat a fazismézmodell
szamara.

A jeldltnek a kdvetked kérdéseket szeretném feltenni:

1.

Hogyan viszonyul egymashoz a két- és haromdimenmamiell szamitdgépes
szimulaciojanak CPU il igénye? A dolgozataban az 0Osszevetés alapjat a
szamolasokhoz hasznalt PC klaszter mérete jeleetinem vilagos, hogy hany
magra/szalra kell gondolni, illetve milyen procemskrél van szé. A szimulacids
programnak melyik a legéiigényesebb része?

A dolgozatban szamos helyen 6sszehasonlitia a Emmual kapott eredményeit
kristalyndvekedésre végzett kisérletekkel. Az eggesok esetben valéban impressziv,
azonban az 0sszehasonlitdas mindig csak ,vizualisaditénik. Struktarak
hasonlésdganak kvantitativ jellemzésére bevezetteilamilyen kisérletekben és
szimulacioban egyarant mérehennyiséget?

Részletesen elemezte a szenfigeatdsat a dentrit-csucs eltérilésére. Az 55.1 olda
abrai nagyon szépen illusztraljak a szenfy@gretének, orientacidjanak és a dentrit-
csucs tengely8t mért tavolsaganak a hatasat. Tortént-e a mengiyjslemzése a
szennyeék hatdsanak, fel lehet-e allitani valamilyen 6s$ggést példaul a szennyez
mérete és az eltérulés mértéke kozott?

A lehiilés kbézben megszilardulé anyagbarbf@ldulhat az is, hogy a példaul a
homérséklet gradiens miatt mechanikai fesziltsédgtie, ami repedések kialakulasat
okozza. A jelenségre nagyon szeép példa a vulkadlstdkoveben a megszilardulo
lavaban létrejo& repedések, amelyek sokszor mefbap szabalyos, hatszdges alaku
lavaoszlopok kialakulasat eredményezik. Magyargsaa ilyen képadmény a
Hegyesti (Balaton-felvidéki Nemzeti Park).

Alkalmassa lehet-e tenni a kontinuum fazisthemmeéletet az ilyen repedések altal
okozott diszkontinuitdas kezelésére és a megszidsdukdzben |étrejay
repedésnovekedés leirasara?

A haromdimenzios kristalyosodas esetén kivaloanrodkalta a korabban két
dimenzidban taldalt struktarakat, kristalyosodasdomsbkat. Egy olyan struktirat mutat
be, amelynek nincs kétdimenziés megigkel de itt is nagyon szép egyezést talal a
kisérleti eredményekkel. Megemliti, hogy a kuloeegstruktira létrejottének
részleteit még nem sikerlt megérteni. Az itt hkeabtt sajat publikaciok koézil a
legfrissebb 2008-ban jelent meg. Ezt a kutatasiyir&é$bb nem folytatta, vagy a
probléma olyan nehéznek bizonyult, hogy azéta seitetett kimerié magyarazat a
jelenségre?



A dolgozat egy magas szinvonalu kutatbmunka Osgletésa. A jeldltnek a dolgozatban
bemutatott eredményei kohérens egészt alkotnak,yatma szaktertlet legelismertebb
folyGirataiban publikalt. A publikaciok impakt fakta és idézettsége alapjan az eredmények
komoly nemzetkdzi visszhangot valtottak ki. A jeldilagosan megmutatta, hogy milyen
motivaciokbdl kiindulva, milyen konkrét kisérletrgblémak vizsgalata alapjan fejlesztette
tovabb a fazisméz modellt eljutva egészen a haromdimenzios kitetgssg. Elméleti
eredmeényei egyrészt reprodukdltdk a csiraké@z és a polikristalyos novekedés f
jellemzit, a megfigyelt morfoldgiakat, masrészt segitefiarni a strukturalis jellengkért
felelés mechanizmusokat mezoszkopikus skalan. Tudomam@sik mellett eredményeinek
kiterjedt gyakorlati hasznositasa lehetséges. Bpgéntok tomoren fogalmazzak meg a séerz
eredmeényeit, amelyet a dolgozat részletesebb ésfejtvalamint a megadott 10 kézlemény
megfeleben alatamaszt.

A fentiek alapjan a doktori munka tudomanyos eretyeé elegenéinek tartom az MTA
doktori cim megszerzéséhez és a nyilvanos védézekiét javasiom.

Debrecen, 2014. marcius 26.

Dr. Kun Ferenc
egyetemi docens



