BIRALAT

Zsoldos Ibolya ,,Szén nanoszerkezetek mint trivalenpoligonhal6zatok
modellezése és mechanikai szimulacioi”
cimit MTA doktori értekezésérél

1. Témavalasztas, kutatasi cél

A nanoszerkezetek, nanokompozitok, nanotechnoléggaletobbi évtized kiemelkéd
kutatasi teriletei, melyek egyik fontos aga a smé@noszerkezetek, mint példaul a szén
nanocsovek, a fullerének, illetve a grafén alkalasazterileteinek feltarasa. Ezekkel
kapcsolatban szamos alapkutatasi eredmény az akatimkutatasokban,és a miszaki
gyakorlatban is felhasznéalast nyert, igy mar kexdskni forgalomban is megjelentek, vagy
legalabbis tzemi szitittechnoldgiai fejlesztés alatt allnak egyes naneeiskel, vagy grafén
részecskékkel @sitett nanoszerkeZet kompozitok, illetve nanocsovekkel téarsitott,
mikroméreti szénszalakkal @sitett hibridkompozitok. Masfél jelentss eredmények
szilettek az elektronikai alkalmazasok, nanoszetiez elektronikai félvezeik,
kapcsoloeszkozok kifejlesztése tertletén is. Al&jere Uj leheiség a nanocstvebbés a
graféntdl célorientélt, pl. elektronikai alkalmazésra opiimalt szuperminiatirizalt, vagy
mechanikai terhelésre optimalizalt szuperszilarghgazerkezetek kialakitasa.

Zsoldos Ibolya doktori értekezése az utébbi kofsterilethez, a fizika és aiiszaki
anyagtudomany dinamikusan fajt hatarteriletéhez kapcsolddik, ezérvaasztott téma
aktudlisnak, illetve mind az alap-, mind az alkalmazott anyagtadnyi kutatasok
szempontjabol iglentwsnek minjsithe'.

Az értekezésnek a Bevezetésben (3-4. oldal) mebfegatt célja a Jeldlt, gorbult
fellletekre illesztett trivalens poligonhaldzatokditotd szén nanoszerkezetek modellezési és
szimulacios kutatasi eredményeinek 6sszefoglalasa.

2. Formai kovetelmények

A doktori értekezés terjedelme a &apot (1 oldal), a tartalomjegyzéket (1 oldal), a
készonetnyilvanitast (1 oldal), és az irodalomjedyet (5 oldal) nem szamitva, 92 oldal,
amelynek a végén 9 oldalas, a téziseket is tarl@maszefoglalas talalhato.

Az értekezés vilagos megfogalmazasu, abrakkal gmedallusztralt, célszéen
szerkesztett munka. Az egyes kutatasi feladatolerghtképe& irodalmi eredményeket nem
kulon fejezet, hanem témanként, az 1.1., a 2létyd a 3.1. alfejezetek foglaljak 6ssze, mig a
sajat eredményeket ésorban az alfejezetcimekben zaréjelbe tett sajbtigaciokra valo
utalas jelzi, ami azonban helyenként neheziti adalmi és sajat eredmeények egyérielm
szétvalasztasat. Ugyancsak nehézséget okoz, hogiyatkozott publikaciok cimei nem
szerepelnek az irodalomjegyzékben. Segitette Vioiv@bba a kezelh&éget egy jeldlés- és
roviditésjegyzék, még akkor is, ha ezt az alkalrttammatematikai jelolések szama nem
feltétlendl tette szikségesse.

Megjegyzend, hogy a 3.2. fejezetben a Brenner potencial lefiggvényéhez
alkalmazott polinomok egyutthatéihoz megadott fo@kiszamitasi menetét, valamint a 3.3.
fejezetben ismertetett huzasszimulacios algorittmegyvaldsitott programijat célsietett
volna Fuggelékben mellékelni.

Osszességében megallapithatd, hogy az értekemésgfelel a formai
kovetelIményeknek
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3. Vizsgalati médszerek

Az értekezésben Jelolt egyrészt a trivalens pohgtirzatok geometrigjanak, illetve
dolgozta ki a szén nandcglagazasok csempés szerkesztésere alkalmas nmodsasreszt
ezek térbeli, fizikailag realizélhatd, egyensulgn. relaxélt alakjainak meghatadrozdsahoz a
Desktop Molecular Modellert (DTMM), egy kereskedééyg kaphatd korszér szoftvert,
informatikai eszkdzt alkalmazott. A relaxalt szertek szemléltetéséhez, a sikbafeftbéty
bizonyitasdhoz — a 3D-s DTMM modellek mellett — laztérbeli papirmodelljeit is
elkészitette.

A nanoc$ halézat huzasszimulaciéjanak megvalositasahott dkltjjozott ki megfeldl, az
altala modositott Brenner potencialt alkalmazé algust és szamitdgépes eljarast.
Megallapithatd, hogy Jeldlt a kutatasi feladatokgoldasahoz célszieen valasztott és
korszevi elméleti és szamitdgépes modszerekalmazott.

4. Az értekezés tartalmi attekintése és értékelése

Jelolt az1.1. fejezetberioglalja 6ssze a sikbeli trivalens konvex poligéldzatot
alkalmazast nyert Aboav térvény képezte a vonatkemjat kutatasi munka alapjat, amely
rogzitett n-oldali poligont alkotd (tipikus) sejt véletlentflasztott kbzvetlen szomszédja
m(n) oldalélszamanak feltételes varhatd értékére agejtrendszeit fliggs ,,a” paramétert
tartalmazo, hiperbolikus alaki becslést ad, amkellge sejt kdzvetlen szomszédai
oldalélszadmainakiim(n) dsszege lineéris 0sszeflggéssel irhatd le. Brgdeare kiulonbdk
sejtrendszerek empirikus statisztikai vizsgalasgjdin kilonbo& kozelitéseket javasoltak.

E formula levezetését is megkisérelték a maxinadisopia elvének alkalmazasaval, melynek
nem korrekt voltat a Jel6lt altal is hivatkozott Gdal) cikkében S.N. Chiu mutatta ki, aki
egy masik — Jeldlt altal nem hivatkozott — cikkélf8rN. Chiu: Mean-value formulae for the
neighbourhood of the typical cell of a random tésggm, Adv. Appl. Prob. 26. (1994) 565-
576) a Palm mdédszert alkalmazva, trivalens, konvéletlen poligonhal6zatokra levezette az
Aboav térvény egzakt formulgjat, amelynek kovetkémgeként az értekezésben is szérepl
Weaire formula is megkaphat6. Ebben azparaméter a tekintetti-oldall sejt elfordulasi
valosziriségédl (p=P(N=n)), valamint azn-oldali szomszédok szama és az oldalélszam,
mint véletlen valtozok kozotti, altalanos esetbemrkénnyen meghatarozhat6 kovarianciatél
fuggo kifejezésként azonosithatd. Chiu e cikkében atsofel$ becsléseket is megadott az
m(n) varhaté szomszédszamra, amelyek a hal6zat ddrdete sejt statisztikai jellendit ol
fuggnek.

Jelolt, a kutatas elslépéseként, at.2. fejezetbeaz ,a” paraméter lehetséges széls
ertékeinek vizsgalatahoz, a kilonbdrvalens sejthal6zatokban a sejtek kapcsolédakads
az irodalmi adatok tanulmanyozasa alapjan, extrienjdledi tulajdonsagokkal rendelkéz
hatszogracs alapu, periodikus mintazatokat szewdtsz amelyek aszimptotikus
viselkedésétl helyes kovetkeztetéseket vont le a& jparaméter értékeire, illetve azok
tartalmi jelentésére vonatkozoélag. A tartalmi jedsnillusztralasara olyan sejtrendszereket
szerkesztett, amelyek egyebek mellett kulodbtipusu fizikai és bioldgiai sejtrendszerek
differencialédasanak kilonbézfazisait is modellezhetik. Ezzel kapcsolatban &ih a
kérdeés, hogy a hatszdgcellak hatarat alkotd neggkz{l.4. abra), illetve haromszég parok
(1.5. 4bra) szamanak novelése milyen feltételeklemhetortént? Feltehéleg az alapracs
hatszogeinek a meérete rogzitett maradt és a hatémlak szamanak novelése mellett a
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méretlk ardnyos cstkkenése volt feltételezve, hislenke? esetben az egész sik egyetlen
olyan cellava fajulna, amelynek hatarai a vegtetelditek kitolva. Masfél, az 1.5. abran
lathatd hal6zatban a trivalens tulajdonsag énegse is hangsulyozando feltétel, hiszen, ha a
haromszdg-parok csucsai 6sszeérnek, akkor neggdahtedrend elagazasok is keletkeznek.
Megjegyzend, hogy Chiu egzakt formuldjat felhasznalva, a paraméter lehetséges
ertékeit illeben végezhét Osszehasonlitd elemzés vétiwt tovabbi bizonyitékot is
szolgaltatott volna az eredményekhez.

A szén nanocsoves strukturak szerkezeti, mecha@skalektromos tulajdonsagainak
irodalmi 6sszefoglalasa uté@.{. fejezgtJeldlt a2.2., 2.3. és 2.4. fejezeban bemutatja a
szén nanocs elagazasok, illetve halozatok altala kidolgozstigcialis csempéken alapuld
szerkesztési modszerét, és ennek alkalmazasaityelomeldaul a haromnal tébb eldgazasok
esetében kifejezetten Ujs#iek. Ezek tekinthék a disszertacid sulyponti, legfontosabb
eredményaeiek.

A 2.2. fejezetberm nanoc$ elagazasok sikbeli sejtrendszer@kbalé szarmaztatasa nagyon
logikusan a grafén hatszdges rendszerébe épie; Bs 7-szogek gyiibol kialakitott, an.
csempek segitségével torténik, amelyek konturjatqzam illeszkedik, és igy lefedi a
hatsztges rendszer 6-7 sejt alkotta részletétempék a kiulonbdztipusu (karosszeék, cikk-
cakk), kul$ vegukon lezart nanocsovek és a grafénhoz valdaksatisuk sikvetlletei,
amelyek a DTMM programmal végzett relaxaltatds mévérbeli C-C kapcsolatokkal,
egyensulyi kotéshelyzetekkel rendelkezerkezetté alakithatok.

A 2.2.1. fejezet kulonbod kiralitasi nanocsovek T, X, Y, tetraéderes, iketktaéderes
elagazasainak szerkesztését mutatja be az ezekthelgozott csempék felhasznalasaval,
amelyek jelertiségét jol jellemzi, hogy a kulonb&xkiralitdst nanods konyokok, illetve a
maximum harom, kulonbézmértékben eltérkiralitasi nanoddol allé elagazasok esetében
kisérletileg megfigyelt elektromos viselkedés aapjezek varhatéan kilénkHzipusu
nanomerdt elektronikai, igy pl. kapcsold, egyeniranyitdé éxgikai aramkorok alapjait
képezhetik.

A 2.3. fejezeta szén nanocstveknek kulénBoegyéb, gorbilt felulét fullerén tipusu
nanostruktarakhoz valé csatlakoztatasanak médseergéikalmazasait ismerteti.

A 2.4. fejezetbenJeldlt azt bizonyitjla, hogy a tetdeges szén nanaisalozat
megszerkeszthét alkalmas nanoés konyokok és Y elagazasok felhasznaldsaval. Ehhez
feltarja a kétagu nanokorok karosszek és cikk-cakkisi nanocstvekb eloallithato
modozatait, bemutatja ezek és a harom, illetve &gbb(pl. négyagu), az elektromos
viselkedés szempontjabol fontos konyokoket is li@dad nanokoérok szerkesztését és azok
DTMM programmal, a kozvetlenll kapcsolod6 szénatormeellett azok kdrnyezetét is
figyelembe ve¥ Brenner potencial felhasznalasaval relaxaltatetméenyeit. Ugyancsak a
Brenner potencidlt alkalmazva, kiszamitja a rekatatt szerkezetekre az egy kémiai kotésre
es) atlagos kotési energiat, amelyek minden esetlipafénre és a C60 fullerénre vonatkozo
értékek kozé estek, andibazt a kdvetkeztetést vonta le, hogy stabilak. jdggzend, hogy

az egyedi, egyenes szén naibdg tartozé értek bevonasa az dsszehasonlitas ifésah is
segitette volna.

Itt felmerdl a kérdés, hogy vajon az atlagos kotésergia ismert, stabil szerkezetekre
vonatkozo értékek kozé esése milyen esetekbenemibitételek mellett garantalja a vizsgalt
szerkezet stabilitasat?

Jelolt helyesen ismerte fel, hogy a nardok8nyokok, illetve Y eldgazdsok nanokdrbe épitése
geometriai kényszert jelent, amelynek kovetkeztédmok egyensulyi allapota megvaltozik,
ezért lokdlis vizsgalatokat is végzett a kapcsadlakornyezetében. Mindezek alapjan
karosszék és cikk-cakk tipusu nanimemekiél felepilb halézatokra kimutatta, hogy a
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kohéziés energia a cikk-cakk tipusu naretsmek részardnyanak novekedésével csokken,
tehat a stabilitast

A 3. fejezeta nanocs8halézatok szilardsagaval foglalkozik. Jelolt3dl. fejezdien
foglalta 6ssze a nanocstvek elméleti uton becsally mechanikai vizsgéalat réven kapott
szildrdsagat illét irodalmi eredményeket, valamint a kapcsolodd atonkoordinacios
szférgjat is figyelembe vévBrenner potenciallal kapcsolatos ismereteket. Azoaencialis
fluggvényekil feléplulb Brenner potencial kifejezésében egy koszinusz d&@indin. levagd
fuggvény s#kiti a kolcsonhatasok hatokérét, amely az egyemnsmitéstavolsag
kornyezetében 1 érték azonban azon kivil gyorsan nulldba viszi a poédiiggvény
ertékét. Az utdbbi ervényes a potencialfiggvenyd#jaként kaphatd kéers alakulasara is.
A levagofliggvény azonban egyduttal jelesgn megnoveli a kotésszilardsagként értelmézhet
erocsucs értéket, és torés is jelentkezik aoéGt lefuthsaban az egyszer folytonosan
differencialhaté illesztés miatt.
Jelolt a3.2. fejezdden irta le a javaslata szerint efgfr) negyed-, illetvef,y(r) harmadrendl
polinombdl 6sszetett, az emlitett problémakat Igeyen kikiszobél (3.8) levago fliggveny
paramétereit meghatarozo (3.9)-(3.17) és (3.28ttdeket, valamint az ezeknek megiélel
egyltthatd szamitasdhoz a (3.20)-(3.28) formulédRafeltételek szerinti levagéfiiggvény
hatasintervallumanak kezdetén a potencialfiggvenybgyszer folytonosan derivalhato
maodon illeszkedik, ami azt jelenti, hogy a masatikivaltként kaphato lokalis huzémerevség
mar eltér a potencialfiiggvénylb szamithatétdl. Ez ebsorban akkor jelenthet nem
elhanyagolhat6 kilonbséget, ha — mint Jelolt egggbkzt javasolja — az illeszkedési pontot a
potencialminimum helyére, azaz az egyensulyi katédsagra helyezzik. llyenkor ugyanis a
kapcsolodo atomok alkotta rendszernek nem csakzéshkilardsaga, hanem az egyensulyi
helyzetre jellem& huzo-nyomdé merevsége is megvaltozik a potencigifégy altal
meghatarozotthoz képest (3.4. 4bra). Ez az adytemdikliszobdlhet, ha a levagoéfliggvény
kétszer folytonosan derivalhatd modon illeszkediknek sziikségességét ileh azonban
nyilvanval6anmeélyebb fizikai megfontolasdknthetnek.
A lancolt, azaz egymasutan, de csak egyszer alkalnokd (3.20)-(3.28) képleteket attekintve,
észrevehét hogy azaz formuldja maga is tartalmazza agat, masfell az fo(r) polinom b,
egyutthatojaban is megjelenik al’, érték, amely azfi(r) polinom kezdeti éridjének
meredeksége, igy nem eérthethogy miért befolydsolna afi(r) polinom fel$ végéhez
csatlakozd,(r) polinom egyitthatait.
Az elvégzett elletrzé szamitasok (Id. Melléklet) alapjan, az alabbi athdaiok esetén a
kovetked Osszefliggesek adodtak @z(3.22) kifejezésébeas helyetta, szerepel, mig b,
(3.26) képletében d felesleges, tovabbalg (3.28) szamitasi 6sszefliggésébemaelyett
bs irando):

2 = 434(R? - R’ -3RF(Rr - Rl))+3b3(R2 ~Rr)* +d
’ 3(Rr ~Ry)?

by = ~2bRy - 303R5

by = ~byRy ~ RS ~ 3RS

Az ellerbrz6 szamitasok szerint tehat ezek a kdzolt szamitkedye szimulacids vizsgalati
eredmeényeket nyilvanvaléan nem éfingépelési, azaz index, vagy tetere hibak,
amelyeknek azonban az ad hangsulyt, hogy a 1&Gbe&ziis szerepelnek. Valosilieg azert
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nem ftintek fel, mert atmasolassal kertiltek oda, mékfalvonatkozd, rangos folydiratban
megjelent (I. Zsoldos, I. Laszlo: Computation of tbading diagram and the tensile strength
of carbon nanotube networks. Carbon 47 (2009) 1&34) lektoralt publikacidban is ebben
a formaban szerepelnek (ahonnan egyébkérd, &ifejezése kimaradt). Ugyanakkor a
szamitasok menetének a disszertaciohézott fuggelékben vald leirdsa felteben
észrevétette volnéket.

A levagofuggvényben két része egy inflexiés pontlzmatiakozik, amelynek «f Rr)
koordinatadi a levagofuggveény értelmezési tartombaga illetve a (3.29) monotonitasi
feltétellel korlatozott értéktartomanyan belll sadlparaméterek. Irodalmi mérési adatokra
tamaszkodva, a szabad paramétereknek Jeldlt otiyehkeket valasztott, amelyeknél a &é
adott maximalis érték (13,3 nN). Az ennek alapjabdositott Brenner potenciallal végzett
szamitasok révén a nanocsovek szilardsagara &binadt irodalmi adatoknal szignifikansan
nagyobb értékeket kapott, ami a levagofliggvény meidddatasanak tulajdonithaté.

Kérdes A Brenner szerinti levagofiiggveny (3.4) formuliga ugyanif(r;j) szerepel, azonban

e formula szerint a cos(.) kifejezés és az R intervallumhatarok altal meghatarozojt f
fuggvény maga nem fligg az {§jkt Ezt a tekintett kapcsolédd atomok és azok sik#tmes
kornyezetének szimmetriaja magyarazhatjéfdetiul-e a disszertcidoban targyalt esetekben,
hogy a kapcsolodo atomparok térbeli 6eleges kornyezete nem szimmetrikus, és a
szamitdsokban nem is vetietzimmetrikusnak? Ekkor modositandé-e, és ha ig&kor
hogyan médositandé a levagofiuggvény?

A modositott Brenner potencidlt felhasznalva, deddimulaciés modellt dolgozott ki,
amellyel vizsgalatokat végzett ,szupergyémant” legeeti nanocé haldézatok hazoér
deformacio kapcsolatanak és hlzoszildrdsaganak atéglaasara. Ennek eredménye. &
fejezeben foglalta 6ssze.

Nem vildgos, hogy a huzasszimulacié soran a ,koekaku elemi cella oldalfalain”
alkalmazott ,periodikus hatarfeltételek” (82. olgdalontosan hogyan értelmezék@ A 3.6.
abra (felirata hianyzik) pillanatfelvételei alapjam valoszitisithe, hogy a peremek a kocka
also- fel$- és oldalsikjain is befogottak, a rogzitett alkal szemben az oldal- és féls
befogasok fligileges iranyban elmozdulhatnak, azonban a keresytirakontrakcio
mindenttt gatolt. A leirds szerint a nanocstvek degyike azonos, karosszék tipusu,
elagazésaik is azonos szerkézeehat ezek tekintetében a szimmetria teljes6a&bran a
deformacio mégsem szimmetrikus az alsé és & félzeken, igy a nagy deformacio és ennek
kovetkeztében a tonkremenetel is adeksszre korlatozodik.

A huzasszimulacio révén kapott értékek egyébkédisaknak, az irodalmi eredményeknek
O0sszevethéknek bizonyultak, a vonatkozé szamitdsok véleménysmerint korrekt
0sszefluggések alapjan torténtek.

Célszeti lett volna a nanoébalozat szilardsagat nem csak a keresztmetszeégmgysetitett
szilardsaggal, hanem a nanétdlozat szakitdéerejének a keresztmetszetet tetzamu
nanoc$é atlagos szakitéerejéhez viszonyitott nafiszgardsag-kihasznalas fokaval is
jellemezni, ezzel Iényegében kikiiszobdlve a halozatnocéelem-hossztol flgy
porusossaganak fajlagos szilardsagot csokkesfiolyasat.

5. Tézisekrél
Jelolt a tudoméanyos eredményeit 11 tézisben fagtadsze, amelyek négy téma koré
csoportosulnak, amelyeken beldli allitAsok egymaszorosan kapcsolodnak.

Az 1. és 2. tézis az Aboav paraméterrel és annsikleeli trivalens poligonhalézatokkal
valo kapcsolataval foglalkozik.
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Az 1. tézisaz Aboav paraméter értéktartomanyara vonatkozeijsllitas, amely elfogadok
azzal a megjegyzéssel, hogy az Aboav torvény Shil @ltal pontositott alakja (S.N. Chiu:
Adv. Appl. Prob. 26. (1994) 565-576) elemzése réwen allitAs tovabbi megesitést
kaphatott volna.

A 2. tézis amely szerint az Aboav paraméter negativ és ipoaitekei kilonbog tipusu, de
jol meghatérozott szerke#etrivalens poligonhél6zatokat jellemeznek, szinéfiogadhato,
Ujszen allitas.

* A 3-6. tézisek a kidolgozott csempéken alapul&kemztési modszer és alkalmazasaival
kapcsolatos fontos eredményeket fogalmazzak meg.

A 3. tézisa moédszer nanogseldgazasok szerkesztésére valé alkalmassagatatéaisa
szerkesztés szabalyaira, mzés 6. tézisa modszerrel definialt elagazoé nanbsgerkezetekre
és csatlakozasokra vonatkozé AllitAsok, amelyekgiite Uj tudomanyos eredménynek
fogadok el.

« A 7-9. tézisek a kidolgozott nandcslagazdsok és konyokok, mint épielemek
felhasznalasaval szerkeszthaanokorokkel kapcsolatos allitasok.

A 7. tézisa definialt nanokorok szerkesztbwdgére, a8. tézisa geometriai kényszerek
stabilitdséra, ®. tézisa cikk-cakk tipust nanocsovek aranydnak hatdsadb allitdsok,
amelyek egyutt szintén Uj tudomanyos eredményng&diatok el.

e A 10. és 11. tézis a vizsgalt nandchalézat huzasszimulaciojahoz kapcsoldédo
eredményeket foglalja 6ssze.

A 10. tézis A Brenner potencial Jelolt altal moddositott, kéolippmbdl Osszetett
levagofiiggvény éhyeit fogalmazza meg és megadja a vonatkozo e@tbikhszamitasi
formulait. A megadott 6sszefiiggések a gépelésikhib@tt nem teljesen korrektek, ezért a
tézis ebben a formaban nem fogadhato el.

A 11. tézis a vizsgalt nanoés héalézat modositott Brenner potenciadlt alkalmazo
huzasszimulacioja alapjan megfogalmazott allitaslyet elfogadok, ugyanis megitélésem
szerint a szamitasok korrekt 6sszefliggések alapjgmtek.

6. Osszefoglalé megallapitasok

A 2010-ben szlletett értekezés eredményeit Jeldlt32és 2009 kdzo6tt szamos
nemzetkozi folyoiratcikkben, illetve konferenciakidlen publikdlta. A Web of Science
szerinti 19 publikaciobol 13 folyoiratcikk és 2 Kerenciacikk kapcsolodik a disszertaciéhoz,
amelyek dsszességuikben 29 idegen hivatkozast kdftak kdzil 2 folydiratcikk jelent meg
az értekezés elkészilte utan.

Az eértekezés egyik legfontosabb eredményének tedintcsempés szerkesztési modszer,
illetve annak alkalmazasai Jeldltnek figyelemre thélemzetkozi elismerést szereztek. A
munkaira kapott egyéb hivatkozasok mellett, Escidizikus e csempés moddszer alapjan
dolgozta ki a nagyobb atnitgti csbvek csatlakozasainak szerkesztési algoritmuaktmint
egyes mechanikai hajtasok nanomodelljeit, és Ugpraatkozé cikkének (E. Fai and S.
Erkog: An algorithm for constructing various kind$ nanojunctions using zig-zag and
armchair nanotubes. J Nanosci Nanotechnol 2007 Mgy 7(4-5), 1653-1661), mint a
munkait 6sszefoglald6 PhD disszertaciojanak (EmrgciTaseneration and simulation of
nanostructures of cage structures. PhD Thesis, IBlilfldst Technical University, Ankara,
Turkey, 2007)absztraktjaban ikiemelte, hogy a csempés modszert Zsoldos |bdlyétibe
at.

Jelolt tehat a tézisekhez kapcsol6dd eredményekegfeleben publikalta és
eredmeényei révénemzetkdzi elismertségsterzett.
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Osszefoglalva, megallapithatd, hogy Zsoldos Ibolga korabbi tudomanyos
fokozatanak megszerzése utdn a nanocstves szelkdebetséges formai és alkalmazasi
terlletei tanulméanyozasa, tervezése terlletén msgjagonall tudomanyos munkat végzett
es jelenés, nemzetkozileg figyelemre méltd eredményeketeérthozzajarult a tudomany
tovabbfejbdéséhez, ezért javaslom a disszertéoktori védésre bocsatasés sikeres védés
esetén aMTA Doktora cim odaitélését

Budapest, 2012. februar 12.

Vas Laszlé Mihaly
az MTA doktora
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Melléklet

A Brenner potencial levagofliggvenyét kézelét polinom egyutthatéinak ellerérzé

szamitasa

Az értekezésben a Jelolt altal alkalmazott, kétinpohbol
levagofiggvény (3.18) és (3.19) dsszéteds derivaltjaik:
fi(r)=ag +ar +a2r2+a3r3+a4r4, R<r<Rr
fi(r) =g +2a,r + 3a3r2 + 4a4r3
f, (1) = 2ap +6agr +12a,r2
fo(r) = by +byr +bor? +bgr 3, Rr<r<R,

f2'(r) =by + 2byr +333r2
fa(r) = 2y + Bogr

Az f; (Rr) =0 feltételldl a (3.24) formulat kapjuk:
ay = ~3agRr —6a4RF
mig az fll(Rl) =d a (3.25) dsszefliggést szolgaltatja:
a = d - 2R - 3aR ~ 4R
Hasonléképpen aié(Rr) = feltétel a (3.23) képletre
by = ~35Ry
mig az fll(Rz) = Oad-t nem tartalmaz{3.26)-ra vezet:

by = ~20yRy — 303R5

Ugyancsak egyszéen kaphato aZ(R;) =1-bol a (3.27):

80 =1- &R, + &R’ + agR + Ry

Osszetett (3.8)

(M1)
(M2)
(M3)

(M4)
(M5)
(Me)

(M7)

(M8)

(M9)

(M10)

(M11)

illetve az fo(Ry) = 0-bol a (3.28)-nak megfelglalak, amelyben aa; helyett a b szerepel:
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by = ~biRy — RS — 3RS (M12)

A bz egyiltthatd értekezésben kodzolt formajanak megbeddhhoz érdemes &ir)
eltolt alakjat hasznalni a kovetkideszerint:

f2(r) = Bo + A = Rr )+ Bo(r = Rr )2 + Ba(r - R )? (M13)
f2(r) = B+ 2(r - Rr ) +3B5(r - Rr )? (M14)
f2(r) =20, +6B3(r - Ryr) (M15)

Itt fo(Rp) = fr-bol S, = fr, fé(Rr) = 0-bol B, =0 kovetkezik, igy ezek felhasznalasaval
az (M14)-®l az fll(RZ) = 0 feltétellel kaphaté:

B =-365(R, ~Rr (M16)

Osszefuiggést az (M13)-ba helyettesitve, B84R,) =0 feltételt is érvényesitve, a (3.20)
formuldhoz jutunk:

0= fr =38R ~R P+ B(R-R P = %:&:ﬁ (M17)
-

ahol figyelembe vettik, hogy az (M4) és (M13) joldadén léw polinomok harmadfoku
tagjainak egyutthatoi megegyeznek.

Az fi(r) (M1)-beli a, és az egyutthatdi — jol kovethét egyszelr atalakitasokat
alkalmaz6 — kiszdmitdsahoz szintén eltolt alakd¢res hasznalni a kbvetkézszerint

f(r) = ao +ay(r = R)+ao(r - R +as(r ~R)® +au(r - R)* (M18)
f(r) = ay + 2a5(r - R)+3a3(r - R)? +4a,(r -R)? (M19)
f, (1) = 2a, + 6a3(r - Ry) +12a,(r - R (M20)

Itt f,(R) =1-bél ap =1, f(R)=d-bél a;=d, f; (Rr) = 0-bol

ap = -3a3(Rr — Ry) - 6a4(Rr ~ R (M21)

kovetkezik, amelyeket az (M17)-el egyutt d;'(RT): le(RT epyenletbe helyettesitve,
atrendezéssel kapjuk az kifejezését:

d +2|-3a5(Rr - R)-6a4(Ry - RZ|Rr ~R)+3a3(Ry - R + 4a4(Rr - R =

__ o \2 _ b\ _ _p¥=_ o \2 (M22)
303(R,~Rr)* = d-3a3(Rr = R)" ~8ay(Rr - R)> =-303(R, - Rr)
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as = d _80'4(RT _ R.I.)3 +333(R2 _ RT)Z (M23)
ARr -R)
Az

fi(Rr) = fr =1+d(r - R)+ao(r - R + as(r - R +as(r - R)* (M24)

egyenletbe az (M21)-et, majd az (M23)-at behelgétte:

fr =1+d(r ~R)-3a3(Rr ~R)*~6au(Rr ~R)* +a5(r R +au(r -R)* =

=1+d(r - R)-2a3(Rr —~Ry)> -5a4(Rr -R)"* = (M25)
=1+d(Ry - R))- 2d _80'4(RT;(:1F)_‘;13)23(R2 -Ry) (Rr =R -5a4(Rr - R)*

Az (M25) atrendezése utan, figyelembe véve, hgyn, a (3.21) formulahoz jutunk:

g, = 3 =3=d(Rr ~R)+605(R, ~Rr (Rr =Ry (M26)

e (Rr-R)*

Végill, az (M1)-belias meghatarozasahoz tekintsiik az (M18)-bam*az binomialis tétel és
az (M1)-el val6 6sszevetés révén kaphatd — egytditita

a,=0,- a{“le - d- 834(RT _ R1)3 + 3b3(R2 — RT2)2 _1234R1(RT — R1)2 -
3 3(RT - Rl)

- - 4a4(RT B Rl)Z(ZRT + R1)+ 3bs(Rz ~ RT)2 +d _
= —5 =

3R, -R,) M27)
_- 4a4(2R$ -3RRZ + Rf)+ ,(R,-R, ) +d _

3(RT - R1)2
- 4a4(R$ — Rf B 3R$’(RT B Rl))+ 3bs(R2 B RT)2 +d

3(RT - R1)2

amely a (3.22)-vel azonos, de itt a jobboldali rébena, szerepel azghelyett.
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