Osszefoglalé

A 2000-es évek elején Elder és mtsai. 1étrehoztak az atomisztikus fazismezé-modellt (PFC) a szildrd-
folyadék fazisatalakulds tanulményozasara, amely a jol megalapozott klasszikus stiriiségfunkciondl-
elmélet (CDFT) egymddusi kozelitéseként értelmezhets. Habar a CDFT hasznalhaté igen pontosan,
az jelentés szamitasi koltséggel jar, amikor id6fiiggd numerikus megoldasra van sziikség. Amellett,
hogy kevésbé eroforras igényes, mint a CDFT, a PFC modell szdmos elénnyel rendelkezik a nagy-
1éptékii fazismezd modellekkel szemben, mivel rendparamétere hordozza a szilard fazis kristalyszim-
metridit. Ez a rugalmassag és a termodinamika természetes csatolasat eredményezi, ad hoc mezdk
hasznalata nélkiil.

1. A diffiziv PFC modellben gyorshiitéses kisérleteket hajtok végre a prekurzor éllapot kiala-
kuldsdnak tanulményozasara. A lokalis szerkezetmeghatarozashoz a Lechner és Dellago féle
els6szomszéd-atlagolt bondorientaciés rendparamétereket hasznalom. Elemzem a Tan és mt-
sai. altal felismert kozéptavi kristalyos rendet. Az atlagos rend elemzésének céljabdl Gssze-
hasonlitom az amorf klaszterek radialis eloszlasfliggvényeit Hoang és Shibuta és mtsai. &altal
végzett fém nanorészecskék molekularis dinamika szimuldcidival. Osszefoglalva, a dinamikus
atlagtér elméleteket, mint a PFC modellt, nem korlatozzak a klasszikus nukledciés elmélet
feltételezései és azt kapjuk, hogy a termodinamikailag legstabilabb szilard fazis nagy tulhiité-
seknél nem kozvetleniil, hanem egy szilard amorf szerkezeten keresztiil jelenik meg.

2. A nukledcié és a novekedési front kolecsonhatdsa meghatdrozé szerepet jatszik a polikrista-
lyos novekedési formak, mint példaul a rendezetlen dendritek és a szferulitok szerkezetében.
Az Osszetett polikristdlyos névekedési formak kialakuldsanak mechanizmusit névekedési front
menti nukledciéként (GFN) azonositottak. Ez leirja az 4j orientéciéji szemesék kialakuldsat a
haladé szilard-folyadék hatéarfeliileten, a novekedési fronton. Habar ez a megkdzelités - amely
egy nagyléptékil orientacidés mezén alapul - igen sikeresnek bizonyult az 6sszetett megszilardu-
lasi mintazatok reprodukélasaban, a GFN jelenség mikroszkopikus kinetikdja nagyrészt rejtve
maradt az ilyen jelleg{i modellekben. Mivel a hidrodinamikai PFC (HPFC) modellben a né-
vekedési formak valtoznak a tilhiitéssel, igéretesnek tiinik a GFN mikroszkopikus eredetének
tanulmanyozasa a HPFC modellben. Ennek soran olyan mechanizmusokat talalok, amelyek
nincsenek jelen a diffuziv PFC (DPFC) modellben és betekintést nyerek abba is, hogy milyen
koriilmények kozott valik polikristalyos novekedési formava egy kezdeti egykristaly.

3. Kiilénb6z6 koriilmények kozott tanulményozom az epitaxialis novekedési folyamatot a kétdi-
menziés DPFC modellben, a szubsztrat-epiréteg hatérfeliiletére meroleges metszetben. Meg-
mutatom, hogy a kritikus rétegvastagsig (h.) novekszik a megnytlds csokkenésével. Ez ssz-
hangban van a kisérletekkel és a statikus energiaegyensilyon alapulé megkozelitésekkel, mint
példdul a van der Merwe (VDM), a Matthews-Blakeslee (MB) és a People-Bean (PB) model-
lekkel. Azonban jelentds eltéréseket taldlok, amikor a h. és a megnyilds kozotti kapesolatot
elemzem a VDM, MB és PB modellek elméleti Osszefiiggései alapjan. Ezen kérdés feloldasa
érdekében a hibaképzddés okait vizsgalom kinetikai perspektivabol, az Asaro-Tiller-Grinfeld
(ATG) instabilitds alapjan. Végiil arra a kovetkeztetésre jutok, hogy az ATG instabilitas
dinamikus elmélete megfelelobb megkozelités a novekedés sordan kialakulé hibaképzodés ta-
nulmanyozasara, mint a korabbi, energiaegyensilyon alapuld statikus megkozelitések.



