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MTA doktori értekezésérél

Zsoldos Ibolya doktori értekezésében napjaink atuggnanyanak egyik kiemelkéein
fontos teriiletén, a szén nanoszerkezetek vizspalatdért elméleti, modellé2s
szimulécids mddszerek kidolgozasaval és alkalmaaéséert eredmeénysdil szamol be. A
témavalasztas tdzefiségét azt hiszem, nem kell hosszan bizonygatng @ig#ni a két
Nobel-dijra (fullerének — 1996, grafén — 2010) é&ali-dijra (szé€n nanocsévek — 2008).

A kerek 100 oldalas disszertacidban — 5 oldalnyilap, tartalomjegyzék, bevezetés és
kdszoOnetnyilvanitas utan — harom, egymassal lageskdatban l&¥ terilettl van szo.

El6szor sikbeli sejtrendszerek topoldgiai vizsgalktakrétan az Aboav-térvény a téma, 10
oldalon. Ez a fejezet kb. fele-fele aranyban tartad irodalmi edlzményeket illetve sajat
megallapitasokat. Ezt koveti a legterjedelmeseblela@yazd szén nanocsévekkel foglalkozo
fejezet, 6sszesen 52 oldalon. Ennek &l oldala irodalmi 6sszefoglalas, a tébbi 41 oldal
sajat eredményeket mutat be: szén nanocsovek kidgdnipusua (T-, X-, Y-, tetraéderes-,
oktaéderes-) eldgazasainak illetve kalickaskapszulahoz valo csatlakozasainak un.
~,csempés” modszerrel valo szerkesztése, tovabbladaeasokbdl és konyokoialld
hal6zatok, ,nanokdrok” szerkesztése és a kohéavwgaknak Brenner-potenciallal torten
meghatarozasa. A harmadik téma a szén nanoszerkemetekulamechanikai vizsgalatara
szokasosan hasznalt empirikus Brenner-potenciabsitiba, €s a médositott Brenner-
potenciallal tortéé hlizasi szimulacidés szamitasok elvégzése néhanynsadszerkezetre
((10,0) illetve (10,10) egyfalt nandge, valamint (3,3) nanocsovelallo fiktiv

szerkezetre, Un. ,szupergyémant”-ra) — mindez #iloh. Az értekezés végén 6sszefoglalas
taldlhato a 11 tézispontba foglalt 0j tudomanyesierényekkel (9 oldalon), legvégul pedig
egy 120 tételdl all6 irodalomjegyzék (5 oldalon).

Mindezek alapjan kijelenth&thogy a dolgozat formai szempontbdl megfelel azAMiDktori
értekezésekt elvarhatd kovetelményeknek. Tartalmi szempon#z@inban sajnos aggalyaim,
kifogasaim vannak, amelyek alapjan az a véleménpery az értekezésben bemutatott
eredmények — jelen formajukban — nem eled&raz MTA doktori cim megszerzéséhez.

Mell6zve az aprobb probléméaimat, csal @&$zrevételeimet, kifogasaimat sorolom fol.

1) Az el$ témahoz, az Aboav-paraméterhez kapcsolodik ézélstézispont. Ezek alapjat a
Jelbltnek egy 2004-es, a Computational Materialsride folyoiratban (IF:1.424) megjelent
cikke képezi. Az a tény, hogy a cikkre eddig csupdinggetlen hivatkozas tértént, mar
dnmagaban jelzi, hogy itt nincs sz0 jetentudomanyos eredmerdyr



Sajat kifogasaim az éldémaban két pontban foglalhatok dssze:

1la) A két tézispont kozil a masodik egy szemlélésesasznos, de meglebssn trivialis
alliths. Az Aboav-paramétea)(definicioja alapjan vilagos, hogy az 1.1 illet@ abrakon
illusztralt egyenesek meredeksége milyen kapcsatatbvan ezzel a paraméterrel. Nagyobb
a-hoz kisebb, kisebb-hoz nagyobb meredekség tartozik. A diagram vizegitengelyén a
hal6zatban éfordulé soksztgek oldalszamai allnak, a félgges tengelyen pedig egy adott
soksz6g el szomszédjai oldalszaméanak dsszegei. A meredeks&edése (negatd)

tehat leforditva azt jelenti, hogy kis oldalszamiszdgek eks szomszédjai is inkabb kis
oldalszamuak, nagy oldalszamu soksz6gek sgemszédjai pedig inkabb nagy
oldalszamuak: tehat a kis és nagy oldalszamu sgkgzékilontlnek egymastol. Az
ellenke® eset, a meredekség cstkkenése (paajtis lefordithatd hasonlo stilusban. De ezek
véleményem szerint nem olyan sulyu allitasok, hogpmanyos tézispontnak el lehessen
fogadni.

1b) Nagyobb problémanak latom azéetlézispontot. Az allitas kvalitativ része, miszedn
Aboav-paraméter a korabban meghatarozott intenvalél szélesebb intervallumban vehet
fol értéket természetesen igaz. A konkrétan megéelsb korlat (4-es szam) viszont azt
gondolom hibas. Az értekezésben megadott defimiaigjan az 1.4 abrahoz tartozé Aboav-
paraméterre én a 11. oldalon megadott kéjplkiionbdz dsszefliggést kaptam, ami azért
megle®, mivel az 1.5 dbrahoz tartozé Aboav-paramétejjeatesére a 13. oldalon megadott
képletet viszont reprodukalni tudtam. Az 1.4 advémutatott esetre nekem a kovetkgit

ki: a= 6— (3N -8N - 8)/ (2N — 20N + 56). Ez N- » esetén 6 — 3/2 = 4,5-hdz tart,
ellentétben a Jelolt altal megadott 4-es értélkkell( tézisben is 4 szerepel). Sajnos a linearis
regressziobol torténszamolas részletei sem az értekezésben, semermtitatt cikkben nem
szerepelnek. Ez azért sajnalatos, mert azadllimeszre érvényes 4,5-0s értek elemi
meggondolasbdl is kbnnyen megkaphatd. Hacsak rie féire valamit, és a definicio
kaloénbozik attol, ami az értekezésben van leirva...

2) A masodik témakor, amely szén nanocsovek el&gar, kapcsolddasaival foglalkozik,
0sszességében elfogadhatd szerintem. Ez a résm hésslletre bonthat6. Az élsen
nanocsovek elagazasainak modellezése torténik BoR- 6tszogekdl, hatszogekdl és
hétszogekdl all6 — sikbeli motivumok, ,csempék” térbeli refdtatasaval. Az eredmények
alapjat két sajat cikk képezi: egyik a ModellinglgBimulation in Materials Science and
Engineering-ben jelent meg 2004-ben (IF:1.336) Agiknpedig a Diamond and Related
Materials-ben 2005-ben (IF:1.988). Azd@ls 24, a masodikra 18 flggetlen hivatkozas tortént
eddig — a Jelolt MTMT-ben megadott adatai alapigntehat egyértelfren jelzi, hogy a 2/a
témakorhoz tartozo 3 tézispontban (3., 4. és %y @lfogadott tudomanyos eredményekr
van sz0. A masodik alterllet nanocsdveknek més sadoszerkezetekhez valo
csatlakoztataséarol szal (6. tézispont). Ennek ataggy cikk képezi, ami a Modelling and
Simulation in Materials Science and Engineeringjedéent meg 2007-ben (IF:1.158), és
eddig 7 fuggetlen hivatkozast kapott. A harmadikrélet Y-elagazasokbol és konyokdkb
szerkesztett ,nanokorokdl szol. Az ezekhez tartozé 3 tézispont (7., 8..¢al8pjat egy cikk
jelenti, ami a Journal of Geometry and Physicsjbkmt meg 2010-ben (IF:0.652), és amire
eddig O fuggetlen hivatkozas toértént. Megjegyzeagyha 2/b és 2/c témakdrben leirtak, tehat
a 2.31 illetve a 2.32 — 2.41 abrakon bemutatotigkbb jatéknakiinnek, nem tudok réla,
hogy barmelyiknek |étezne kisérleti megvalésit&sanolyabb kifogasom az egész masodik
témakorrel kapcsolatban, hogy a Jeldlt csak akicHbvekkel foglalkozik. Természetesen a
kiralis csbveket nehezebb kezelni, azonban a ésatfsok szempontjabol nem kellett volna
kihagyni a sokkal nagyobb szambadfetduld kiralis csdveket.



3) A harmadik témakor végre ,igazi” fizikai anyagamannyal foglalkozik: atomi &k
szamitasa modositott Brenner-potencial segitsegémakk alapjat egy rangos, 4.504-es
impakfaktoru foly6iratban, a Carbon-ban 2009-bemjeient cikk képezi. Legnagyobb
sajnalatomra azonban sulyos kifogasaim vannak ezaiékel kapcsolatban. Talan masok is
igy értékelték, és ez az oka, hogy eddig csupdig@etlen hivatkozast kapott.

3a) El$ kifogasom: a Brenner-potencidl modositasa szenititakailag értelmetlen. Brenner
a levagast szamitastechnikai okok miatt vezett@ddgy bizonyos tavolsag folétt mar ne
kelljen figyelembe venni a kdlcsonhatast a szénatokdzott. A levagd hatéds kezdetének
R1=1,7 A értéket javasolt,dven elkeriilve a potencial minimumahoz tartozéR42 A
értéket. A Jeldlt viszont éppen a potencial minirabmteszi a levagas kezdetét, nala R..
Ezzel minden modosul, ami az egyensulyi helyzethraggozasaval kapcsolatos. A
legdurvabb hatas: éppen a minimumban nem defintbmeéallandd (a jobb- és baloldali
masodik derivalt ott nem egyforma), tehat értelugitzti a harmonikus kozelités pont a
minimum koruli kis rezgésekre.

3b) A korrekcids (levago) fuggvény polinomokkal &¥kmhegadasa (3.18 — 3.28 képletek,
melyek a 10. tézispontban is szerepelnek) esetén elvileg hibas. Az mas kérdeés, hogy R
nek a minimumba helyezése miatt d=0-val lehetettnstni, de ez akkor is elvi hiba, killonds
tekintettel a 3a) megjegyzésre.

3c) A 3a) kifogast azzal lehetne lenyelni, ha aahdjuk, hogy nem az egyensuly, hanem a
szakitas kornyéki viselkedés érdekel benniinketeERiszont az kellene, hogy az atomi
er6gorbe viselkedése a szakitasi tartomanyban minéeseget kizaréan jobb legyen, mint
mas kozelités égorbeéje. A Jelolt Belytschko 2002-es illetve Du@®2-es eredményeivel
veti 6ssze a sajat eredményeit, és megallapitgy hagysagrendileg hasonlé értékeket
kapott. A két emlitett cikkben a Brenner-potencalla levagast egyssen elhagytak. A
Jelolt altal hasznélt médositas semmivel nénikimegalapozottabbnak. Hiaba hivatkozik
kisérleti eredményekhez valo illesztésre. Csupgetem, €s nagyon bizonytalanul
felhasznalhaté meérésre tAmaszkodik: Demczyk 2002sésletében 18N maximalis eft
meértek egy kb. 12,5 nm atnégit tobbfall szén nanocsovon. Eblyyakorlatilag lehetetlen
meghatarozni az egy kotésré esaximalis eb értékét. A Jeldlt gondolatmenete, atiib
végil 13,3 nN-t kap erre az értékre, tobb szempmsthibas. A gondolatmenet a tébbfalu
csben |éw egyfall csdveknek, s igy a szén-szén kotések smdnidecslésén alapul.
Egyrészt: a van der Waals tavolsagnak medfetetikk-cakk csévekre NEM 10, hanem
inkdbb 9 a szomszédos indexek kilbénbsége, karossdgkkre ugyanigy NEM 6, hanem 5 a
szomszeédos indexek kiulénbsége. Vagyis, ha a &léknek megfelélszamsorozatokkal
megismételné a gondolatmenetét, akkor végul nemNLf®I6tti, hanem 12 nN alatti
értékeket kapna a maximaliex. Masrészt viszont ennél sulyosabb hiba is vaeld@t ugy
vette, mintha a tobbfall é:z 6sszes lehetséges egyfalu csdvet tartalmaaggis\egy teljes
sorozatot, egészen a lehetséges legkisebb &tmErre semmi garancia nincs. Az értekezés
szerint az adott tébbfall &pontos szerkezete a kisérldtismeretlen volt. Marpedig a
tobbfall szén nanocsévek tipikusan nincsenek tlj&gdltve egyfald csovekkel. Ennek
kovetkeztében a maximaliséteminden bizonnyal kevesebb kotésen oszlik el. Agoszam
ismeretének hidnya nagyon bizonytalanna teszi wk@&gsre e maximalis e becslését.
Megismételve: emiatt megalapozatlan arrél beszBbyy a Jel6lt altal médositott potencial
jobb lenne a maximalis @szempontjabdl, mint az eredeti Brenner-poteneaiéhy levagassal,
akar levagas nélkiil).



3d) Az utolsé, 3.3 fejezetben a Jel6lt bemutatjd,8) nanocsévekih felepul
~szupergyémant” hizasi szimulacibjara kapott eratdrai. Nem vilagos azonban, hogy
pontosan hogyan is tértént a szimulacié. Szamomyanis érthetetlen a 3.6 abran lathato
szerkezetvaltozas a nyujtas soran. Miéihtmeg az abran az eredetileg meglgont —

lent” szimmetria? Az a gyanum, hogy valami nem sigtlt a relaxaltatassal. A részletek
leirAsanak hianydban csak kétségeimet tudom kifejézt gondolom, hogy az abran lathato
teljesen aszimmetrikussa valé megnyulas numerikaisi@makra vezethétvissza. Ekkor
viszont megkeérdielezsdnek a kapott eredmeények.

A fent leirtak alapjan az él€s az utolsd témakorh6z tartozé négy tézispomiot tartom
elfogadhatonak. A maradék hét tézispont sulyastean nem akkora, hogy elegéneégyen
az MTA doktora cim megszerzéséhez.

Végezetil megjegyeznék meég egy dolgot. A habitggédiat nem tartozik a biralo feladatai
kozé. Mégis meglépszamomra, hogy a Jelolt fiiggetlen hivatkozasaszakna csupan 68,
Hirsch-faktora pedig csak 4 (mindez a Jel6lt MTMdntmegadott adatai alapjan). Kilénésen
furcsa ez, mivel az értekezés végén talalhato liootjagyzék alapjan egyértelran a fizika
terliletére esik a dolgozat témaja. Ott pedig jetitan sokkal magasabbak a hivatkozasi
szamok, kuléndsen a szén nanoszerkezetek teriletén.

Osszefoglalva: Zsoldos Ibolya doktori munkajana#tomanyos eredményeit — legnagyobb
sajnalatomra — nem tartom elegénedk az MTA doktori cim megszerzéséhez, ezért a
nyilvanos védés kizését nem javaslom. Ugy gondolom azonban, hoggszeitacio alapul
szolgélhat arra, hogy tovabbi munkaval, és egyosap atdolgozott értekezés beadasaval a
Jel6lt nagyobb eséllyel palyazzon az MTA doktonnie.

Budapest, 2012-02-11.

Karti Jeé
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az MTA doktora
ELTE, BiolOgiai Fizika Tanszék



