Ispanovity Péter Dusan, PhD | EOTVOS LORAND TUDOMANYEGYETEM
Egyetemidocens |~ ANYAGFIZIKAI TANSZEK

ispanovity.peter@ttk.elte.hu 1117 Budapest, Pazmany Péter sétany 1/A.
Tel.: +36-1-372-2812

PODMANICZKY FRIGYES

»PHASE-FIELD CRYSTAL MODELING OF
NUCLEATION AND GROWTH PROCESSES"

C. PHD ERTEKEZESENEK BIiRALATA

A megszilardulasi folyamatok pontos megértése technolégiai szempontbél rendkiviil fontos,
hiszen a kiilonb6z6 szerkezeti és funkciondlis anyagokat altaldban olvadékok h(itésével allitjuk
eld. Mivel a szilard anyagok szamos relevans tulajdonsaga (mechanikai, elektromos, optikai, stb.)
erdésen fligg a mikroszerkezettél, a megszilarduldssal kapcsolatos egyik legfontosabb kérdés,
hogy a létrejové mikroszerkezet hogyan fligg a megszilardulds kiilonb6z6 paramétereitdl. A
jelenség megértése rendkiviili kihivast jelent az érintett méretskaldk és fizikai elvek széles
spektruma miatt. Példaul a csiraképzédés atomi szintl folyamat, de a termodinamika torvényei
vezérlik, a kristalyszemcsék novekedését az oldott anyagok diffazidja és konvekcidja vezérli, mig
a kialakulé makroszkopikus szemcseszerkezet megértéséhez a kristdlyhibdk keletkezésének
kinetikajat is vizsgalni kell. Az 6sszes fizikai folyamat vizsgdlatara, a rendkivil széles méret- és
idétartomanyok miatt, egyetlen modell keretei kozott nincsen lehetdség.

© sz

megszilardulasi folyamatok néhany olyan esetét vizsgdlja, melyek lehetéséget adnak a
hattérben meghl(z6dé fizikai folyamatok megismerésére és ezaltal a vizsgalt jelenségek
pontosabb megértésére. A fentiek értelmében a témavalasztas tehat teljes mértékben idészerd,
technoldgiai szempontbdl relevans és beleillik a nemzetkozi trendekbe. A jelélt a jelenséget az
an. phase field crystal (PFC, atomisztikus Fazismez6) modell keretei kézott vizsgdlja. Ez egy
alapjaiban fenomenologikus, termodinamikai elvekre épiil6 moédszer, mely (a hagyomanyos
fazistér elméletekkel ellentétben) képes atomi szinten feloldani a szilard kristdlyos anyagokat.
Nagy elénye a slrlség funkcional elméletekkel és a molekuladinamikai szimulaciokkal szemben,
hogy nagysagrendekkel hosszabb id6skalan dolgozik, igy a jelenségek szélesebb spektrumara
alkalmazhaté. Ennek ara, hogy a PFC modellben nem valédi atomok vannak, csupan a
rendparaméter maximumai reprezentaljak azokat. A modellben nem léteznek pl. vakancidk és a
folyadék allapotot a rendparaméter konstans értéke jellemzi, ott atomokrél nem is
beszélhetiink.

A disszertacié egy rovid bevezetével kezdédik, melyben a jeldlt bemutatja munkajanak
motivaciéjat és célkitlizéseit valamint szét ejt a megszilardulasi folyamatokban megjelend
relevans skalakrol. Az ezt kdvetd harom Fejezet a dolgozat elméleti hatterét mutatja be kezdve a
megszilardulas lényegesebb elméleteinek bemutatasaval. Ezt kovetben részletes attekintést ad
a PFC médszerrél és az annak alapjat képez6 szabadenergia-funcionalrél. Hangsulyos szerepet
kap annak bemutatasa, hogy a fenomenologikus modell milyen kézelitésekkel szarmaztathaté
az analitikus Ramakrishnan-Yussouff (RF) strtiségfunkcional-elméletbdl. Azt, hogy a jelélt a PFC
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modszer Ffizikai megalapozasat ilyen részletességgel mutatja be, a dolgozat egyik nagy
erésségének tartom és szdmomra azt mutatja, hogy a jeldlt kutatémunkaja soran nem pusztan
fekete dobozként hasznalta a PFC médszert, hanem annak mély megismerésével Ffizikai
kontextusba volt képes helyezni a kapott eredményeket. A negyedik fejezet a PFC elméletben
alkalmazott mobilitdsi modelleket mutatja be, melyek segitségével id6fliiggé jelenségek
vizsgdlata valik lehetévé. Ezt a fejezetet is athatja egyfajta kritikus szemlélet: a jelolt minden
modszer esetén kitér azok korlataira is.

A dolgozat érdemi része harom fejezetre tagolddik. Az elsé (sorrendben az 6todik) fejezet a
prekurzor asszisztalt nukleacioval foglalkozik, azaz azzal a jelenséggel, hogy a nukleacié gyakran
egy kozbiilsé metastabil fazis megjelenésével megy végbe. A jelolt 3D-s PFC gyorshitéses
szimulaciokat végez és megallapitja, hogy a BCC fazis megjelenését egy amorf prekurzor
klaszter kialakuldsa el6zi meg. Ezt a megallapitast az els6szomszéd-atlagolt bondorientacids
rendparaméter és a radidlis eloszlasfliggvények vizsgdlata alapjan teszi meg. A fejezettel
kapcsolatos kérdésem:

* Milyen eljarasok léteznek a megfigyelt prekurzor fazis potencidlis kisérleti igazolasara a
BCC fazis kialakulasakor? Torténtek-e esetleg ilyen kisérleti vizsgalatok az irodalomban?

A hatodik fejezet a jelolt a hidrodinamikai mozgdsegyenletek teriiletén elért eredményeit
mutatja be. Két dimenzidéban vizsgalja a kristdlyndvekedés jelenségét egy olyan modellel,
melyben a PFC dinamikat egy Navier-Stokes egyenlettel analég mozgasegyenlet irja le, amely
lehetéséget ad a hidrodinamikai striségtranszport megfelelé leirdsdra és a termikus zaj
figyelembevételére. Az jelolt ezzel az an. HPFC modellel vizsgalja a novekedés kinetikajat,
kiilonos tekintettel a létrejovo polikristalyos szerkezet tulajdonsagaira. Megallapitja, hogy az (j
szemcseorientaciok megjelenéséért olyan szatellitkristalyok felel6sek, melyek a névekedési
front mentén a folyadékFazis fluktuacioibél alakulnak ki. Ezt kovetéen kvantitativ vizsgalatokat
mutat be arra vonatkozéan, hogy nagy talhGtésnél milyen és mekkora belsé Fesziiltségek
alakulnak ki az anizotrop novekedés soran. Végezetiil az inkompresszibilisen advektalt HPFC
modellel mutatja be, hogy kényszerdramlds sordn a heterogén nukledciéval létrejott csirdk
bizonyos korilmények kozott levalhatnak a szubsztrat fellletérdl. A fejezettel kapcsolatos
kérdéseim:

* A (3.3) egyenletben a PFC funkciondlban megjelené ¢ és ¢ konstansok fizikai eredetét
részletesen taglalja a jelolt. Nem vildgos azonban, hogyan keriilnek bevezetésre a HPFC
modellben haszndlt (4.6) Osszefiiggésben megjelené allandok. Ezek empirikus
paraméterek, vagy itt is meg lehet talalni a pontos Fizikai jelentéseket?

* A szerzd a 6.2.4 fejezetben bemutatja, hogy nagy tulh(tés esetén a sarkoknal torténd
gyorsabb névekedés inhomogén racsalladéhoz vezet, mely felileti feszlltségként jelenik
meg az oldalélek kozépsé részeinél, ahogy a 6.12-es abran lathaté. Megfigyelhetd
azonban egy sugariranyu fluktudcié is, melyre a szerzé nem tér ki. Mi lehet ennek az oka
ill. van-e/lehet-e ennek szerepe a névekedési folyamatokban?

* A dolgozat szévege és a 6.10 abra alapjan a felépilé belsé Fesziiltségek misfit
diszlokaciék megjelenéséhez vezetnek. Mi a diszlokaciék megjelenésének fizikai
feltétele? Létezik-e egy kiiszobfesziiltség érték vagy esetleg itt is egy kilénleges
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mechanizmus sordn jonnek ezek létre? Mi befolydsolja a létrejové diszlokaciok
srségét?

A hetedik, és egyben leghosszabb fejezetben a jelolt epitaxidlis filmek novekedési
tulajdonsdagaival foglalkozik. Els6ként a relevans elméleti hatteret mutatja be, majd a 7.2
fejezett6l kezdédGen sajat eredményeit ismerteti. Az el6z6 Fejezethez hasonléan 2D-s
szimulaciokra korlatozédik. A F6 célkitiizés annak megértése, hogy milyen kritikus
rétegvastagsagndl jelennek meg azok a misfit diszlokacidk, melyek a szubsztrat és a novekvo
film racsallandéjanak kiilonbsége miatt fellépé rugalmas energidt képesek csékkenteni. Kideriil,
hogy a diszlokaciék megjelenését nem lehet az energiaminimum elve alapjan megjésolni, hiszen
topologikus hibak lévén azok kialakuldsdhoz egy megfelelé mechanizmus is szlikséges. A
megfelelé mechanizmust a jeldlt az ATG instabilitdsban fedezi fel, melyet részletesen taglal a
disszertaciéban. A fejezettel kapcsolatos kérdéseim:

* Ajelolt két helyen is emliti, hogy a misfit definicidja az irodalomban nem egységes. Miért
tartja ezt ilyen fontosnak kihangsulyozni ill. mekkora hibdkat okozhat a kiilénbdzé
definiciék hasznalata?

* A 7.8 abra alsé sordban a PFC modell szigetes novekedést jésol (bal oldali panel). A
Voronoi-szerkesztés azonban tokéletes kristalyt mutat. Pontosan milyen értelemben
beszélhetiink szigetek kialakulasarél, hogyan lehetne a jelenséget kvantifikalni?

* A 7.2.4 fejezetben a jel6lt a 7.11 dbra alapjan megallapitja, hogy 7A = 92 drim. Hogyan
jutott erre a kovetkeztetésre? A 7.11 abra alapjan a modulacié amplitudodja kisebb, mint
egy racsallandé. Kapcsolatba hozhaté-e egy ilyen kis amplitidéju modulacié az ATG
instabilitdssal, azaz alkalmazhaté-e egy kontinuum elméletbdl szarmaztatott jelenség az
atomi méretskalan?

* A 7.16 abra alapjan a linedris stabilitdsanalizis azt josolna, hogy a Ffliggvény
maximumahoz tartozé hulldmhossz valésul meg az ATG instabilitds soran. Milyen
kapcsolatban van ez a hulldmhossz azzal, amit a misfit diszlokaciok egyensulyi tadvolsaga
ad meg (a 102. oldal masodik bekezdésében)?

* A dolgozat egyik eredménye, hogy a diszlokaciék keletkezésének leirdsahoz nem
elegend6é az energiaminimum elv alkalmazasa, hanem a hibakeletkezés dinamikai
folyamatat is meg kell érteni. Ez utébbi hogyan valtozna 3D-ben? Varna-e a jel6lt jelentds
kiilonbségeket az eredményekben 3D-s szimulacidk esetén?

Az értekezés tehat a jelolt nukleacids és novekedési folyamatokkal kapcsolatos szimulacios
és elméleti kutatdsi eredményeit mutatja be. Az érintett témakorok kozott egyarant
megtaldlhatéak gyakorlati és elméleti szempontbél relevans problémak. A dolgozat egyik
legnagyobb erdéssége a hasznalt modell kiforrottsdga és a jelolt azzal kapcsolatos mély és
szertedgazd elméleti ismerete, mely az eredményeknek sokkal nagyobb sulyt tud adni. Az
érdemi Fejezetekhez tartozik egy-egy rovid leirds a jelolt sajat hozzajarulasardl, ez azonban
altaldban meglehetdsen altaldanos megfogalmazasokat tartalmaz. Mivel a jelolt a disszertacio
alapjaul szolgdlé 5 publikaciébol négyben elsé szerz6, nincs okom kételkedni abban, hogy a
bemutatott munkdk a jelélt 6nallé kutatémunkdjanak gylimolcsei. Az elért tudomanyos
eredmények tehdt Ot rangos nemzetkozi folydiratban megjelent publikaciéban keriltek
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kozlésre, ezzel a jelolt messze tulteljesiti a fokozatszerzés kovetelményeit.

A dolgozat formai kialakitdsa szép, igényes, angol nyelvezete vildgos, az elvardsoknak
megfelelé. Az eredmények prezentdldsa szakszer(i és kovethetd, az abrak esztétikusak és
kénnyen értelmezhetéek. Ugy vélem, a dolgozat mind tartalmi, mind formai szempontbél
megfelel egy doktori disszertaciéval kapcsolatos elvardsoknak.

A megfogalmazott 8 tézispont a jelolt tudomanyos eredményeit bemutatd fejezeteket
O0sszegzi. A kordbban leirtak értelmében ezeket a téziseket Gj és o6nallé tudomanyos
eredményeknek ismerem el.

A doktori értekezést nyilvanos vitara alkalmasnak tartom.

Budapest, 2024. november 4.

Dr. Ispanovity Péter Dusan
egyetemi docens
ELTE TTK Anyagfizikai Tsz.
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