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Vilasz Dr. Kovacsné Kis Viktoéria, tudoméanyos fOmunkatars birdlatara

Szeretném megkdszonni, hogy elvallalta a rovid értekezésem birdlatat. Kiilon készonom az
¢szrevételeit, épitd jellegli megjegyzéseit, gondolatébresztd kérdéseit. A Biralo altala felvetett
¢észrevételekre, megjegyzésekre és kérdésekre az alabbi valaszokat adom (vastagon szedett, dolt
bettivel kiemelve).

Eszrevétel 1. Az abrak méretezése nincsen mindig 6sszhangban az abra informécidtartalmaval. P1. a
9c 4bra informaciodtartalmahoz képest indokolatlanul nagy, ugyanakkor a 6. dbra dus, sokrétli infor-
macidja indokolna a nagyobb méretet.

Vilasz: Az abrak készitésénél arra torekedtem, hogy az informdciotartalom maximalasa mellett az
egyes panelek helykihaszndldsa minél jobb legyen. Fontos volt szamomra, hogy az abrdkkal a dol-
gozat legfontosabb informdcioit is meg tudjam jeleniteni. Egyes esetekben ez sokpaneles, kifejezet-
ten bonyolult abrakhoz vezetett. Egyetértek, hogy a 6-os dabra nagyon ésszetett. Ezzel az dbraval
egyszerre kivanom bemutatni a valtozatos szerkezeteket, fobb — egymdsra merdleges — kristalytani
iranyokbdl szamitott elektrondiffrakcios felvételeiket, valamint a valtozatos szerkezetek kozotti 3D
kristalytani kapcsolatot. Ugy gondolom, hogy az dbra paneljeinek szétszedésével (ij oldalra helye-
zésével) informdcio vész el. A 9-es dabra esetében mind a harom panel egyformadn fontos, a c panel
méretcsokkentésével hely maradna ki. Szamomra a dolgozatban bemutatott megjelenités tiinik a
legmegfelelébbnek.

Eszrevétel 2. Az 1. dbra a gombi hiba korrigalt TEM hagyoményos TEM-mel szembeni elényét hi-
vatott illusztralni. Ehhez egy HRTEM (JEOL 4000EX, hagyoméanyos TEM) és egy HAADF STEM
(JEOL ARM 200F, gombi hiba korrigalt TEM) felvételt hasznal a Szerz6. A HRTEM és STEM kép-
alkotas mechanizmusa ¢és a felvételek informaciotartalma is eltér6. Az dsszehasonlithatosag szem-
pontjabol célszerlibb lett volna két ugyanolyan képalkotassal késziilt felvételt hasznalni.

Vilasz: A Biralonak igaza van, hogy a HRTEM és a STEM képalkotds mechanizmusa és a felvé-
telek informdciotartalma is eltéré. Vilaszthattam volna valoban a STEM kép helyett egy gyémant-
rol késziilt ultranagy felbontasu HRTEM képet is. Azonban az 1-es dbrdaval a rdacs és atomi felbon-
tdas és nem csak a rdcs és ultranagy-felbontas kozotti kiilonbségre kivantam ramutatni. Mivel ult-
ranagy-felbontasu HAADF STEM képek esetében a kontraszt rendszamardnyos, ezért az atomok
(atomoszlopok) azonositdsa egyértelmiibb, mint az ultranagy-felbontasu HRTEM sordan. EZ utobbi
esetben a kontrasztot tobbek kozott a mintavastagsag és az elfokuszalas (defokusz) erdsen befolyd-
solja.

2012-ben tobb, mint tiz sikertelen mikroszkopos miiszak és hosszii-hosszu mikroszkopos ordk utdn
a b panelen bemutatott felvétel volt az elsé olyan, amellyel ténylegesen atomi felbontdst sikeriilt
elérni gyémdnton az ASU JEOL ARM200F mikroszkép HAADF STEM detektordval. A kihivdst a
kisrendszamau szén leképezése, a gyémdnt ultranagy-felbontdasdahoz sziikséges paraméterek megha-
tarozdsa okozta. Ez a kép szamomra egy mérfoldko volt az aszteroida-becsapoddshoz kitheto gyé-
madntok szerkezetének megismerésében.



Eszrevétel 3. Tovabba, javaslom, hogy ha a Jel5lt a védésen bemutatja ezt az abrat, célszerli az a) és
b) részét azonos skélara hozni, illetve az a) részre is a kontrasztot magyarazo szerkezeti modellt il-
leszteni, és az abra segédvonalait a szerkezeti elemekkel parhuzamosan illeszteni. igy a tigabb szak-
mai k6zOnség szamadra is konnyen érthetévé valik az ultranagy-felbontas jelentdsége a gyémantszer-
kezet szempontjabol.

Vilasz: Koszonom a hasznos észrevételt! Alabb elkészitettem a modositott abrat (1.abra). Mivel az
a panel HRTEM képe ~5 nm koriili mintavastagsag mellett, Scherzer-defokuszhoz (kontrasztatvi-
teli fiiggvény optimumdahoz tartozo fokuszérték; Af~ -50 nm) kozel késziilt, ezért a jobb ésszeha-
sonlithatosag kedvéért a kontrasztot invertdltam (fehérbol fekete lett).

0.206 nm

0.089 nm

1.abra. Aszteroida-becsapodas eredetii gyémantok <011> vetiiletii rdacs és atomi felbontasu TEM
képei. (a) Gujba meteorithol szarmazo gyémdant JEOL JEM 4000EX (0,17 nm pontfelbontdsu)
mikroszkoppal késziilt HRTEM felvételén a gyémant 0,206 nm periodusu {111} rdacssikseregei ldt-
hatok. Egyedi szénatomoszlopok nem kiilonithetok el. Az elkenddott fehér pontok a képre helyezett
gyémantszerkezetben 1évo szén-szén sulyzok csoportjaihoz rendelheték. (b) Popigai minta JEOL
ARM200F (0,08 nm pontfelbontasu) mikroszkop HAADF STEM iizemmdodban késziilt — hdttér-
sziirt - felvételén a fehér pontok hozzarendelhetok a képre helyezett gyémdantszerkezetben 1évo szén-
atomok oszlopaihoz.

Eszrevétel 4. Esetenként némi ellentmondas fedezhet6 fel a dolgozatban és a megfelelé publikéacio-
ban kozolt abrak alairasa kozott, pl. a Popigai mintarol késziilt, a dolgozat 3d abrajan szereplé TEM
felvétel ABF STEM felvételként van megnevezve, ugyanez a felvétel a [T4] publikdcidban hattér-
sziirt HRTEM-ként szerepel. Képalkoté mechanizmus maés, informaciétartalom mas a két modszer
esetén.

Valasz: A Birdlonak igaza van, a 3d abran bemutatott kép a [T4] publikdcioban helyteleniil hat-
térsziirt HRTEM képként szerepel. A hibat a dolgozatban javitottam, a 3d dabrdan egy hattérsziirt
LAABF STEM kép keriil bemutatdsra. Megjegyzem azonban, hogy az LAABF STEM képek ese-
tében a gyiijtési sz0g kicsi (11 mrad) (2. abra) és ezért a kontraszt és informdciotartalom nagyon
hasonlo a HRTEM képekéhez. Szemben a HAADF STEM képekkel (gyiijtési szog: 80 mrad) (2.
dbra), az LAABF STEM képek esetében a vilagos kontraszt nem rendelheté atomoszlopokhoz.




Incident electrons

'
1/
ol
-
.
'
'
'
a
”4
o
l‘l 4
L '

(a) (b) Sj/—ln:icert electrons

) Specimen
:.7

Ll

"

i
"

Specimen

oy )
e Inelasticall [
¢ A~8N Y i
/\/\- scattered electron il
s N i / "
; SE | Dy 2!
,} ’ ' I 3 ]
! 3 '

;

—

{AADF detector

/ g E = K
<>
2. abra. A HAADF (a) és az LAABF (képen ABF) (b) detektorok sugdarmenetének osszehasonlitdsa.

Az eredeti kép a https://www.jeol.com/words/emterms/20121023.015059.php#gsc.tab=0 oldalon ta-
lalhato.

ABF detector

Eszrevétel 5. Esetenként nem deriil ki az dbraalairasbol, hogy melyik mintarél van szé (szamomra
ez kevésbé zavard) vagy az, hogy milyen modszerrel tortént a preparalas. Ez utdbbinak ott (is) van
jelent6sége, hogy mig a szuszpenzids mintak vastagsaga akar 1 nanorészecskényi (2-3 nm) is lehet
szerencsés esetben, a FIB lamellak vastagsaga néhanyszor 10 nm (40-50 nm, dolgozat 10. oldal),
aminek jelentds hatdsa van a HRTEM felvételen megjelend kontrasztra (ezért sem mindegy, hogy az
abraalairasban HRTEM vagy STEM szerepel). (pl. 1.a 4bra, 4. abra, 8. 4bra)

Ezeket esetenként ki lehet talalni, maskor kideriilnek a publikaciokbol, a dolgozat érdemi részét nem
befolyasolja, de a ,,fogyaszthatosdgat” neheziti.

Vialasz: Koszonom az észrevételt! Sajnos a képaldairdasokbol kimaradt, hogy az 1a abra egy HRTEM
kép, illetve a 8-as dabra esetében az dsszes felvétel a Canyon Diablo gyémadntra vonatkozik és a 8c-
vel jelolt panelek képei FIB vékonyitott szemcsérdl késziiltek. A tobbi kép esetében kiilon jeloltem,
ha FIB vékonyitott lamellarol van sz0. Valoban a mintaprepardlas — csepp prepardatum, vagy FIB
lamella — nagyon erdsen befolydsolja az egyedi szerkezetek felismerhetoségét. A diafit szerkezetek
legszebb példdit 20 nm-nél vékonyabb mintdik esetében lathatjuk, viszont a textura és szemcseori-
entdcio vizsgalatahoz FIB lamelldra van sziikség.

Eszrevétel 6. A szerzé a HRTEM mérési kihivasok szemléltetésére, az FFT analizist illusztralando,
kiilonb6z6 0sszetett szerkezetekbdl (diafit 1, diafit 2, rendezetlen c/h) szamit SAED felvételeket (dol-
gozat 5. abra [T7]). Cowley és munkatarsai 2004-es munkajara (https://doi.org/10,1021/cm0491429)
hivatkozva megemliti, hogy 5 nm feletti mintavastagsag felett mar tobbszords szords mérhetd gyeé-
mant esetében, illetve hozzateszi, hogy [T2] publikacidjaban errdl 6 is beszamol.

Vilasz: A dolgozatban hangsulyoztam, hogy az elektrondiffrakcios szamitdsokndl ,,az elektronok
tobbszoros szorasa miatt a reflexiok d-értékeit és egymashoz viszonyitott helyzetét (geometriai min-
tazatot) hasonlitom dssze a kisérleti felvételekkel, az intenzitisokat figyelmen kiviil hagyom.” Mivel
a 6-os dbra diffrakcios felvételei a geometria mintdazatot hivatottak bemutatni, ezért a diffrakcios
pontok egyforma méretiinek tekintendok. A diffrakcios geometriai mintdizat megjelenitéséhez a
Single Crystal szoftver alapvetéen megfeleld, azonban nem szamol a tobbszords szords miatt meg-
jelend reflexiokkal. A kobos gyémant d csuszosikja miatt a 200 tiltott reflexio és a Single Crystal
szoftver alapu szamitdsoknal ez a reflexio nem jelenik meg. Azonban ennek a jelenlétével szamolok
(6-0s dbrdn szerepel) mivel (1) Cowley és munkatdrsai (2004) — a dinamikus szordst is figyelembe
vevo MacTempas (NCEM, Berkeley, CA) szoftver alkalmazdsdval - ramutattak, hogy 5 nm-nél vas-
tagabb mintak esetében a 200 reflexio megjelenik <011> vetiiletii (a 6-os abran bemutatott orien-
tacio) gyémantban és egyre intenzivebb a vastagsag novekedésével, illetve (2) 2-4 nm méretii na-
nogyémantok esetében én is azonositottam (T2 publikdcio).



https://www.jeol.com/words/emterms/20121023.015059.php#gsc.tab=0

A 200 reflexio megjelenését kutatok egy feltételezett szénallotrop, az ,,n-gyémadnt” megjelenéséhez
kotik. Cowley és munkatdrsai (2004) vizsgaltak a 200 reflexio megjelenését [100] vetiiletii (e7 a
vetiilet nem szerepel a 6-os abran) kobos gyémdntban is és azt talaltak, hogy még 500 nm minta-
vastagsdagndl sem jelenik meg. Ezért az [100] vetiiletet javasoltik az ,,n-gyémadnt” azonositdasahoz.
Mivel ,,n-gyémadantot” leirtak aszteroida-becsapoddashoz kothetd és mesterséges mintakbol is ezért a
kérdéssel a T2-es publikdacioban én is foglalkoztam és arra a megdllapitdsra jutottam, hogy az ,,n-
gyémant”-ként leirt anyagok egy része feltehetoleg nanokristilyos réz kontamindcioval magyaradz-
hato. A réznek a kébos gyémanthoz hasonlo a rdacsdllanddja és az Fm-3m szimmetria miatt a 200
reflexioja megjelenik.

Kérdés 1. Ehhez kapcsolédoan kérdezném, hogy a HRTEM szimulaciok készitése soran (pl. 3f dbra)
vizsgalta-e a kontraszt vastagsagfiiggését a diafit szerkezetek esetében? Mi volt a tapasztalata, valto-
zott-e a kontraszt vastagsagfiiggése gombi hiba korrigalt (JEOL ARM), illetve konvencionalis (JEOL
4000EX) TEM-ek hasznalata esetén?

Vilasz: Ezt a kérdést a 6-os felvetéstol elkiilonitve kezelem, mivel a HRTEM szimuldaciokra vonat-
kozik. A diafit 2 szerkezetre vonatkozo 3f és 6g szimulalt HRTEM abrak a SimulaTEM nevii szoft-
verrel (Gomez-Rodriguez és tarsai 2010) késziiltek Af~ -40 nm, ~5 nm mintavastagsag, 0,01 mm
gombi hiba, 3,8 nm fokuszterjedés és 30° azimut sz0g értékek mellett. Kizarolag gombihiba-korri-
galt mikroszkopra tortént képszimuldacio, mivel a diafit 2 szerkezet azonositasahoz kulcsfontossdgu
akobos gyémant 0,126 nm és 0,107 nm d-értékii {220, 113} periodusu racssikseregeinek felbontdsa.
Vastagsag novelésével (25 nm felett) a szimulalt képen a grafén, a kobos gyémant és a ketto kozotti
datmeneti egységekre jellemzo d értékek és geometriai mintazatok ugyanugy megjelentek mint 5 nm
mintavastagsdag mellett, viszont kontrasztvaltas (vilagosbol sotét lett) tortént. HRTEM szimuldcio-
ndl feltételezziik, hogy a kivdlasztott szerkezet a vizsgalt vastagsagban nem vdltozik. Azonban a
grafén és gyémant egységek szisztematikus ismétlodését és két azonos diafit szerkezetii, nm-es mé-
retii teriiletet még nem taldaltunk. Ahogy a minta vastagszik, ugy valik egyre nehezebbé (felismer-
hetetlenebbé) az <I21> vetiiletii gyémantegységek azonositasa még gombihiba-korrigalt HRTEM
képeken is.

Eszrevétel 7. A Szerz altal bemutatott SAED szamitasok [T7] korlatja, hogy az alkalmazott Single
Crystal szoftver a mintavastagsag hatasat csupan az elektronnyalébbal parhuzamosan kialakulé “diff-
rakcios tiiskék” Ewald gomb gorbiiletébdl adoddé megszaporodd metszéspontjaival szemlélteti, és a
dinamikus hatast nem kezeli. Igy az eredetileg nulla intenzitast reflexiok véltozasat a vastagsag fiigg-
vényében nem mutatja.

Vilasz: Egyetértek a biraloval. Intenzitasardanyos elektrondiffrakcios szamoldasokhoz a dinamikus
szordast is figyelembe vevo szoftvert (pl. JEMS) kellene haszndlni. Azonban ilyen szamoldsok elvég-
zése nem volt célja a dolgozatnak.

Eszrevétel 8 és kérdés 2. A nanoszerkezetek megértésében és kielégitd modellezésében jelentds
szerepet kapott a siirliségfunkcionalis elméleten alapuldé (DFT) moddszer, melynek segitségével a
diafit sp2 és sp3 doménjei kdzotti szerkezeti kapcsolat meghatarozhato. Véleményem szerint a diafit
szerkezetek vizsgalatanak egyik legfontosabb hozadéka, hogy kvantitativen kezeli az sp2 és sp3
szerkezetli domének hatarfeliiletét €s ramutat, hogy a doménmeéret csokkenésével a hatarfeliileti
atomok részaranyanak ndvekedése hogyan befolydsolja a diafit anyag stabilitasat [T3], illetve,
varhatdan a vezetési és mechanikai tulajdonsagait [T6]. Ezeket a szamitasokat a Szerzd felhasznalja
HRTEM mérési eredményeinek értelmezéséhez [T3-T7], és ezek segitségével pontositja korabbi [pl.
T1] kovetkeztetéseit. A dolgozat 8. abrajaval a Szerzd illusztralja a rendkiviili szerkezeti komplexitas
értelmezésének nehézségégeit [T1 és T7], amit a valtozé mintavastagsag is fokoz. A 8. abrdhoz
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kapcsolddoan lenne egy kérdésem, pusztan két fiiggetlen {111} sik szerinti rétegzddési hiba, pl. (111)
¢s (-111) szerinti, értelmezheti-e kielégitden a “masodik” diffrakcios csova megjelenését?

Valasz: Egy {111} sik szerinti rétegzodési hiba kobos gyémdantban valdjaban egy ikerhatirnak
feleltetheto meg, ezért célszeriibb a legaldabb két-két {111} sik szerinti rétegzodési hiba esetét
vizsgdlni, Zardjelben jegyzem meg, hogy ebben az esetben felmeriilhet, hogy {111} sik szerinti
kettds ikreket vizsgdalunk. Ha diffrakcios felvételen, valamint FFT-n csova jelenik meg, akkor
rétegzodési hibardl, ha diszkrét reflexiokat azonositunk, akkor pedig ikrekrol beszéliink.
Tapasztalatom szerint diszkrét reflexiok megjelenéséhez legalabb harom-négy azonos rétegbdél dallo
egység beépiilése sziikséges.

A hdarmas dbran egy Botswana-bol szarmazo kopenyeredetii gyémadnt gombihiba-korrigalt
HRTEM felvételét és a képbol szamolt FFT-t mutatom be. A felvétel egy ~ 50 nm vastag FIB
lamellarol késziilt az MFA-ban lévé Thermo Fisher Scientific FEI THEMIS 200 (200 keV; 0,07
nm pontfelbontdsu) mikroszkoppal. A HRTEM felvételen a Birdlo dltal felvetett egymdstol
fiiggetlen ketto (111) és ketto (-111) rétegzodési hiba lathato. A képbol szamolt FFT-n pedig két
egymassal ~55 fokos szoget bezaro diffrakcios csova jelenik meg. A dolgozatban az ilyen diffrakcios
csovdak jelenlét (011) ikresedéssel magyaraztam.

3-as dabra. Egy Botswana-bdl szarmazo kopenygyémdnt egymdstol fiiggetlen ketto (111) (fehér
nyilak) és ketto (-111) (piros nyilak) rétegzodési hiba gombihiba-korrigalt HRTEM felvétele (a). A
felvételbol szamolt FFT-n (b) két egymdssal ~55 fokos szoget bezaro diffrakcios csova jelenik meg.

Eszrevétel 9. Néhany kobmikrométernyi lonsdaleit anyag atlagos nanoszerkezetét értelmezi a Szerzé
szinkrotron diffrakciés mérések modellezése alapjan [T6]. Ramutat, hogy a diffrakcids csticsok
aszimmetrikus kiszélesedése, illetve a 2H gyémant specifikus 1.5 A-6s csucsanak kovetkezetes
hidnya a diafit hatarfeliiletek modellbe illesztésével kielégitden magyarazhatd. Ez a megallapitas a
néhany kobnanométerre korlatoz6dd6 HRTEM/STEM eredményeket tobb nagysagrenddel nagyobb
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térfogatra, mintegy tombi szinten validalja, aminek gyakorlati/technologiai jelentosége lehet. A
Szerz6 altal a c/h rendezetlenség modellezéséhez hasznalt megkozelités a hexagonalis kornyezet (ami
egyedi hiba a kobos szerkezetben) aranya mellett a masodrendii rétegzddési valdszintiséget (azaz a
hibat kovetd hiba valdszinliségét) is figyelembe vesz, hasonldan a SiC szerkezetek ndvekedési €s
deformaciés hibait vizsgalé (Pandey és Krishna, J. Phys. D: Appl. Phys., Vol. 10, 1977. 2057)
analizishez.

Vialasz: Koszonom a Birdlonak, hogy felhivta a figyelmem erre a cikkre! Ebben a munkdban a
szerzok egy 2H SiC szerkezet 10.1 reflexidit mérik meg nagyon gondosan egy négykoros
egykristalydiffraktométerrel és hatarozzak meg a reflexiok kiszélesedését (félértékszélességet).
Ezek gondos elméleti (matematikai) leirasaval és értelmezésével tesznek nagyon fontos
megallapitasokat a SiC-ben lévo novekedési és deformdcios hibakkal (a cikkben a-val és B-val jelolt
értékekkel) kapcsolatban. A szerzok meghatdarozzak ezen hibak eldfordulasi valosziniiségét, illetve
a hibak lehetséges konfigurdcidjara tesznek javaslatot. A cikkben szereplo eljarast alkalmazva
Posfai és munkatarsai (1988) ZnS esetében hatdroztik meg o és p fiiggvényében az intenzitasprofilt
egy adott reflexiosorra.

Az MCDIFFaX szoftverrel mi egy masfajta megkozelitést alkalmaztunk. A Rietveld eljarashoz
hasonloan teljes rontgenprofil illesztés végeztiink, azonban a bemeneti adatok kozott a
rdacsallandok, a rétegeken beliili atomkoordinatak, a kiilonbozo rétegzodési tipusok rétegek kozotti
szimmetriaviszonyai, és a rétegzodési tipusok valdsziniiségei szerepeltek az egykristilyszerkezeti
adatok helyett. A kiilonbozo paraméterek Monte Carlo-tipusu véletlenszerii valtoztatasdaval
lehetové vilt a diffrakcios adatokhoz valo legjobb illeszkedés megtalalasa, a ®h hexagonalitasi
paraméter (a hexagondlis rétegzodési események ardanya), az elsorendii Phc és DPcc paraméterek
(kobos vagy hexagonalis eseményt kovetd kobos rétegzodési valosziniiség), valamint a masodrendii
események (két korabbi rétegzodési eseménytol fiiggo rétegzodési valdsziniiség) meghatdrozdsa.
Erdekes lenne megvizsgilni a Pandey és Krishna (1977) cikkben szereplé anyag XRD adatait
MCDiffaX elemzéssel.

Eszrevétel 10. Szerzé a 2D szinkrotron szorasi képet a feldolgozashoz radidlisan integralja és az
intenzitast szorasi szog fliggvényében jeleniti meg, illetve hasznélja a modellezés soran. Ez az eljaras
elfedi az azimutalis szorési kiillonbségeket, ami textiralt anyagok esetében adatvesztést jelent. [T6]
diffrakcios felvételein a textlra egyértelmiien latszik. Véleményem szerint érdemes lehet a jovOben
az eredeti 2D adatok felhasznalasédval modellezést végezni (pl. Luca Lutterotti altal fejlesztett MAUD
szoftver, el6zetesen létrehozott szerkezeti file megléte esetén erre alkalmas), ez valoszinilileg a
vizsgalt térfogat nanoszerkezetének pontosabb meghatarozasdhoz vezet.

Valasz: A dolgozatban és a T6 cikkben bemutatott XRD profilokat a 2D szinkrotron szordsi kép
radialis integrdlasaval kaptuk. Az integralashoz a 2D szinkrotron adatok feldolgozasahoz
kifejlesztett -Python programnyelven irt - Dioptas 4.0 nevii szoftvert (Prescher and Prakapenka
2015) hasznaltuk. A detektor geometridjanak kalibralasa utin a 2D szordsi képeket radidlisan
integradltuk, melynek eredményeként egy klasszikus két oszlopos (szordsi szogértéket és intenzitdst
tartalmazo) txt file-t kaptunk. A Dioptas Szoftver lehetové teszi kivalasztott teriiletek maszkoldsdt,
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illetve a Biradlo dltal felvetett azimutdlis integrdlasat is. Ilyen adatfeldolgozadst egyelore nem
végeztiink. Birdalonak koszonom, hogy felhivta a figyelmem a MAUD szoftverre, az interneten taldlt
cikkek alapjan ez egy nagyon hasznos eljardasnak tiinik texturdlt anyagok diffrakcios adatainak
értelmezéséhez. A szinkrotron adatok sajdtos formdtuma miatt azonban ez a szoftver nem alkalmas
azok integraldsdra, illetve a detektor kalibralasat sem teszi lehetové. A szoftverrel a kétoszlopos txt
adatkészlet Rietveld finomitasa nyilvan lehetséges, azonban ehhez olyan cif file sziikséges,
amelynek adatait az MCDIFFaX analizis soran generdljuk.

Egyetértek a Birdaloval, hogy texturdalt anyagok esetében a 2D diffrakcios adatok radidlis
integrdlasdaval az azimutdlis szordsi kiilonbségek elvesznek. A 4 db ~0.2x0.2x0.2 mm méretii
szemcse 2x2 mikrométeres szinkrotronnyaldabbal torténo mérése sordn egy orids adatkészlet gyiilt
ossze, melynek feldolgozasat még éppen csak elkezdtiik. A jovoben az adatok feldolgozdsdat meg
lehet probalni akadr azimutadlis integradldssal is. Azonban szerintem a legkomolyabb kihivas az, hogy
az XRD adatok teljes magyardzatiahoz egyidejiileg kellene figyelembe venni a rendezetlen c/h
rétegzett gyémdnt diafit 1 és diafit 2 szerkezetekkel valo kombindcidjdt és a feltehetdleg szintén
rendezetlen hexagondlis/romboéderes rétegiodés megjelenését a diafit 1 grafén egységeiben.
MCDIFFaX analizis jelenleg csak a c/h rétegzett gyémdnt modellezéséhez dll rendelkezésre.

Kérdés 3-4. Ide kapcsolodoan lenne még egy kérdésem. Az 1. tézispontban a Szerz6 megallapitja:
»~Az (111) kobos gyémantrétegek ¢és a minddssze 1-3 rétegvastagsagu (0001) hexagonalis
késziilt diffrakcios felvételeken és TEM/STEM képekbdl szamitott FFT-ken diffuz, elnyujtott csovak
jelennek meg a kobos gyémant diffrakcidinak kornyezetében.” A dolgozat 28. oldalan megadott
kobos €s hexagonalis rétegekbdl allo szekvencia, melyet a 9.b. abran (2b abra [7]-ben és 2b n=58
profil [6]-ban(?)) bemutatott szinkrotron diffrakcios felvétel sikeres MCDiffax illesztéséhez hasznalt
a Szerzd bemeneti adatként, 1-10 rétegvastagsagu homogén kobos, illetve hexagonalis blokkokat
tartalmaz [T6]. Ez 3-10-szerese a tézisben emlitett homogén rétegvastagsagnak. Szintetikus
gyémantbol HRTEM alapjan Yue és munkatarsai beszadmoltak hasonloan vastag (akar 20 rétegnyi)
méretli homogén 2H rétegsorrendii gyémantrol. Kérdezném, hogy az impakt anyagok vizsgalata
soran mért-e a Szerz6 HRTEM-mel ilyen vastag homogén rétegzddésii egységeket? A tézispont és a
[T6] publikaci6 tartalma kozotti latszolagos ellentmondés adddhat-e a minta inhomogenitasabol vagy
a McDiffax illesztési algoritmus sajatossagabol?

Vilasz: Ahogy az I-es tézispontban emlitettem, HRTEM felvételeken mindossze 1-3
rétegvastagsdagu (0001) hexagonalis gyémantrétegek szabdlytalan ismétlodését figyeltem meg
kobos gyémdntban az adltalam vizsgalt Canyon Diablo (valamint Popigai) mintdikban.
Természetesen ez nem zdrja ki, hogy a jovoben eldkeriilhet ennél nagyobb vastagsdagu hexagondlis
rétegzddés természetes eredetii mintakbol. Ahogy a Birdlo is irta, Yue és munkatarsai 2020-ban
beszamoltak olyan mesterséges anyagrol, amely 2 nm vastagsagu hexagondlis gyémdntréteget
tartalmazott a kobos gyémdntrétegek kozott.

A TEM méréseim arra utalnak, hogy a Canyon Diablo lonsdaleit kobos és hexagonadlis rétegekbol
allo gyémant és diafit szerkezetek nanokompozitia. Az XRD adatok elemzésénél is figyelembe
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kellene venni ezeknek a szerkezeti elemeknek megjelenését. Sajnos ez jelenleg nem lehetséges. A
MCDIFFaX analizis jelenleg csak a c/h rétegzett gyémant modellezéséhez dll rendelkezésre és én
ugy gondolom, hogy ez lehet a magyariazata a HRTEM és XRD eredmények kozotti
kiilonbségeknek.

Kérdés 5. Befolyasolhatja-e az illesztést érdemben a radialisan integralt intenzitasprofil azimutalis
altagolasa?

Vilasz: Az adatok ilyen jellegii redukcidjaval nyilvan egy mads illesztést, mas valosziniiségeket
kapunk. A probléma azonban tovabbra is az, hogy az MCDIFFaX analizis jelenleg csak a c/h
rétegzett gyémadnt modellezéséhez dll rendelkezésre. A hexagonalis textura a diafit 2 szerkezetre is
jellemzo.

Kérdés 6. Torténtek-e kisérletek pl. <110> SAED vetiilet illesztésére (Fig 2a insert [T1]-hez hasonld
mérésen), ahol a rétegnormadlis a vetiilet sikjaban van ¢és pl. egy [111]* menti diffiz szorés tisztan
mutathatja a c¢/h szekvenciat?

Vilasz: SAED felvételek MCDIFFaX elemzése még nem tortént meg. Koszonom a felvetést, a
jovoben mindenképpen meg kellene probalni!
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