Valaszok Dr. Gubicza Jend biralo észrevételeire, az altala
feltett kérdésekre

Mindenekel6tt nagyon kdszonom Dr. Gubicza Jend, egyetemi tanar, az MTA Doktora, gondos
biraléi munkajat, elismerd szavait és pozitiv birdldi véleményét.

Feltett kérdéseire, észrevételeire a kovetkezo valaszokat adom:

Sajnalom, hogy t6bbszori Ujraolvasds ellenére sajtéhibak maradtak a dolgozatban, amiért
megértést kérek.

1. ,A 9. oldalon a (2.15) egyenletben a (DA-DB)-t tartalmazd tagot nem kell megszorozni
Vp,- val? Ugyancsak a (2.15) egyenlet felett szerepel, hogy j'a = j’s. Nem hidnyzik itt egy
minusz eldGjel j’s el6tt?”

Természetesen meg kell szorozni, és a negativ eldjel is hianyzik, kdszondm az észrevételt.

2. ,Mekkora volt a szinkrotronos mérésekben haszndlt réntgensugdrzds hullamhossza?
Milyen szempontok alapjdn vdlasztottdk ezt a hulldmhosszat?”

A hatarfelllet élesedésének mérésekor a hullamhossz 0,155 nm, azaz a fotonenergia (a
hc/A formula alapjan) 8 keV volt. Két alapveté oka volt annak, hogy ezt a hulldmhosszt
valasztottuk. Egyrészt ez lényegében a Cu K-alfa vonaldanak felel meg, amit a laboratériumi
méréseknél is hasznaltunk az el6mérések, valamint szamolasok soran. Masrészt pedig a
nyaldbot mikodtet6 munkatdrs is ezt ajanlotta, figyelembe véve a feladatot és a
nyaldbcsatorna tulajdonsagait.

A Co/a-Si és Ni/a-Si rendszereken végzett diffrakciés mérések esetében a hulldmhossz
0,1033 nm (12 keV) volt. Itt a valasztast a Co, illetve a Ni és a keletkezé CoSi, Co;Si, illetve
NiSi, Ni2Si fazisok rdcsparaméterei hataroztdk meg. gy egy kényelmesen mérhetd
tartomanyba keriltek a csucsok.

A szinkrotron alléhulldmos maddszer esetében a GIXRF méréseknél mindig annak az anyagnak
az abszorpcids éléhez kozeli, de a feletti, hulldmhosszt kell valasztani, melynek az
Osszetételprofiljat meg kivanjuk hatarozni. Ezért a Co-Si rendszer esetében 0,1569 nm (7,9
keV) volt a vdlasztdsunk (a Co K abszorpcids éle: 7,709 keV, 0,1608 nm). Az EXAFS
méréseknél viszont az abszorpcids él el6ttrél indulva, folyamatosan valtoztatni kell a nyalab
energiajat, lehet6ség szerint addig, mig értékelhet6 oszcillacidkat mérink. Ezért itt a
hulldmhosszt a 0,1625 — 0,1459 tartomanyban valtoztattuk (7,65 — 8,50 keV). A Ni-Si
esetében, hasonld okok miatt 0,1476 nm (8,4 keV) volt a valasztott hulldmhossz a GIXRF
mérések esetében (a Ni K abszorpcids éle: 8,333 keV, 0,1488 nm), és a 0,1494 — 0,1442 nm
(8,3 — 8, 6 keV) tartomanyban valtoztattuk a hulldmhosszt az EXAFS mérések esetében.



3. ,Multirétegek elédllitdsakor gyakran elSfordul, hogy a fdazishatdrokon miszfit diszlokdcio
hdldzat alakul ki. Rdaddsul a diszlokdcio sirliség a hatdrokban tovdbb névekedhet a
rétegek plasztikus deformdcidjakor (pl. hengerlés). A fdazishatdrokon megnévekedett
diszlokdcio sdrtiség akar nagysagrendekkel is megvdltoztathatja a diffuzié gyorsasdgdt,
igy a diffuziés egyiitthatd helyfiiggését nemcsak a koncentrdcié vdltozdsa, hanem a
diszlokdcid stirliség inhomogén eloszldsa is okozhatja. Kérem ismertesse réviden, hogy
miként lehetne ezt a hatdst beépiteni a modelljébe! A fézishatdron lévé magasabb
diszlokdcid stiriiség jelentés mértékben megvdltoztatia-e a diffuzié kinetikdjét és a
koncentrdcid eloszldst multirétegekben?”

A legegyszeribb és talan legcélszerlibb beépitési lehetéség az, hogy a diffuzidos egyitthatét
(kontinuum modell esetében) vagy az ugrdsi frekvencidt (KMF modell esetében)
megszorozzuk egy helyt6l figg6 paraméterrel. Ennek megfelel6en valtozni fog a fluxus is a
hely flggvényben. Lényegében ebbe a helyfligg6 paraméterbe tetszéleges eloszlasu és
mértékd diffuzidsegyiitthatd valtozds beépithetd. Természetesen még csak id6ben
allandonak sem kell lennie ennek a fliggvénynek, a modellezni kivant hatds (pl. hengerlés)
szerint a diffuziéval egyid6ben szamolhatd és valtoztathatd, ami visszahat a diffuzidra.
Hasonlé dolgot mar megvaldsitottunk, amikor a gdmbi geometridban lejatszddd reaktiv
diffuziét modelleztik. Ott a vakancia forrasok és nyelGk helye a fazishataron volt, amely a
fazis novekedésével vandorolt. Ennek kiterjesztésén jelenleg is dolgozunk. A diszlokacid
slrliség modellezésén eddig nem dolgoztunk, de mindenképpen megfontolandd o&tlet.
K6szondm a probléma felvetését.

Mindez természetesen jelent6sen megvaltoztathatja a koncentracideloszlas alakjat és a
folyamatok lejatszodasanak gyorsasagat is. A folyamat id6figgésére gyakorolt hatas —
linedris-parabolikus atmenetre gondolok — véleményem szerint nagymértékben attél figg,
hogy ezt a helyfligg6 paramétert id6fliggetlennek tételezziik fel vagy sem, illetve ha nem,
akkor hogyan fligg valtozasa az id6tdl. Egyértelmd valasz minden bizonnyal csak konkrét
esetekben, az adott estre elvégzett modellszamolasok alapjan adhato.

4. ,A Ni/Cu hatdrfeliilet élesedésével kapcsolatos szimuldciokban kicserélédéses diffuzios
mechanizmust tételeztek fel (40. oldal). Mennyire redlis ez a feltételezés? Milyen
mértékben befolydsolja a kapott eredményt, ha vakancia mechanizmust feltételeziink?”

Természetesen a valédi mechanizmus nem kicserél6édéses. Azonban azokban az esetekben,
ahol feltételezhetd, hogy a vakanciak koncentracidja nem tér el jelentésen az egyensulyitdl,
ott altalaban ez nem rossz kozelités, néha ,effektiv kicserél6dést” is emlegetnek ebben az
esetben, hiszen a vakancia ,csak asszisztal” a helycseréhez. Végeztiink, illetve masok is
végeztek szamitdsokat az élesedésre vonatkozdéan vakancia mechanizmust feltételezve, és
azt tapasztaltak, hogy az élesedés végbemegy, |ényegében Ugy, ahogyan azt a kicserélGdéses
mechanizmust feltételezve kaptuk. Kontinuum modellek is erre az eredményre vezettek. A
kisérletek is azt bizonyitjdk, hogy csupan a jelentds difflziés aszimmetria |ényeges, nem a
mechanizmus. Természetesen a vakancidk térbeli eloszldsa jelentés szerepet jatszhat a
diffuzios aszimmetridban, példaul a valamilyen oknal fogva megjelend nem egyensulyi
vakancidk eloszldsdbdél szdrmazé  mozgékonysagvaltozdas llhet az egyensulyi



vakanciakoncentracié melletti diffuziés egyiltthaték koncentracidfliggésére. Ez pedig
jelentGsen befolydsolhatja az 6sszetételprofil alakjanak valtozasat.

5. ,Az 5.3.1 fejezetben a Ge(111) hordozdra névesztett Si réteg amorf illetve kristdlyos
dllapota esetén jelentGsen mds hémérsékleteket alkalmaztak a diffuzios mérésekben
(amorf Si: 623 K, kristdlyos Si: 740-755 K). Mi volt ennek az oka?”

A beoldddasi kisérletek esetében, nagyon gondosan kellett megvalasztani a hordozéra felvitt
réteg vastagsdagat, hogy azon keresztiil még mérhetd jelet kapjunk a hordozdébdl. Ez volt
minden ilyen kisérlet tervezésénél a kiindulasi feltétel. Ezutdn meg kellett taldlnunk egy
olyan hémérsékleti tartomanyt, ahol a beoldddas folyamata mérhet6 gyorsasaggal zajlik,
azaz se nem tul gyors ahhoz, hogy az alkalmazott médszerrel mérhetd legyen, se nem tul
lassu ahhoz, hogy kivitelezhetetlenné valik (pl. kivarhatatlan az érdemleges valtozas). Ezt a
tartomanyt el6re, irodalmi diffuziés adatok alapjan megbecsiltik, majd a kisérletek
tapasztalatai alapjan pontositottuk. Az amorf és a kristdlyos Si esetében ilyen kilonbség
adodott a megvaldsithatdsagi hdmérséklettartomanyok kozott.

Debrecen, 2016. szeptember 27.

Erdélyi Zoltan



