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Biralat Podmaniczky Frigyes ,,Phase-Field Crystal Modeling of
Nucleation and Growth Processes” c. PhD disszertacidjaral

Podmaniczky Frigyes doktori dolgozataban kristalyosodasi és novekedési folyamatokat
vizsgdlta molekuldris szinten a fazismez6 kristaly (PFC) modell segitségével. A kutatas érdekes
és relevans, mert a modern tdrsadalmak technoldgiai fejl6édése szorosan Osszefligg az
anyagtudomdny terén szerzett ismereteinkkel és az Uj, mérnokileg tervezett anyagok
kifejlesztésével.

A dolgozat szerkezete attekinthetd, logikus, megfogalmazdsa vildgos, jol olvashaté.
Véleményem szerint a jel6lt helyesen alkalmazza a szakmai nyelvet, és az értekezés megfelel
az angol nyelv helyesirasi kovetelményeinek.

A dolgozat 7 fejezetbdl all. Az elsG 4 fejezet bevezetésil szolgdl, amelyekben bemutatja
a korabbi kutatasok sordn elért eredményeket és a sajat kutatdsaban hasznalt technikai és
fogalmi eszkdzeket. Az 5. fejezetben az amorf prekurzorok képz&dését vizsgalja a PFC modell
segitségével, bemutatva, hogy nagy tulh(ilések esetén az amorf szerkezetek jelennek meg
el6szor, majd késGbb alakulnak ki a BCC kristalyos régiok, megerGsitve, hogy a kristalyosodas
nem kozvetlendl a legstabilabb fazissal kezd6dik. Ezutan a 6. fejezetben két kiterjesztett DPFC
modell segitségével vizsgalja a kristalyosodasi kinetikat tulhdtott molekularis folyadékokban,
bemutatva, hogy a HPFC modellben az alacsony tulh(ilésnél izotrép, mig magas tulhdlésnél
erGsen anizotrop novekedési formak jelennek meg, valamint feltdrva a polikristalyos
novekedés mechanizmusait és az alacsony hémérsékletld nukleacié dinamikajat szilard
alapzaton. Az utolsé, 7. fejezetben Frigyes a heteroepitaxialis kritikus vastagsagot (h.) vizsgalta
kétdimenziés PFC szimuldcidk segitségével, és kimutatta, hogy h, a csokkend fesziiltséggel
novekszik, amely 0©sszhangban van a statikus modellek (VDM, MB, PB) kvalitativ
eredményeivel, de eltérések figyelhet6k meg a h, és a fesziltség kozotti kapcsolat kvantitativ
elemzésekor. Az Asaro-Tiller-Grinfeld (ATG) instabilitas alapjan végzett kinetikai vizsgalatok azt
mutattak, hogy a hibaképzddés dinamikdja és a megszilarduldsi sebesség dont6 szerepet
jatszik h, meghatdrozdsdban, amit a statikus modellek nem vesznek figyelembe. Ezen feliil a
szimuldcidk felfedték, hogy a h. értéke aszimmetrikusan valtozik a pozitiv és negativ
feszlltségek fliggvényében, amit a statikus elméletek nem tudnak megmagyarazni.

Szakmai kérdéseim a jel6lthoz:

Otodik fejezettel kapcsolatos kérdések:

1. Milyen hatassal van a szimuldciék eredményeire a szimulacids racs felbontasanak
valtoztatdsa? Hogyan befolydsolja a racsfelbontas a finom szerkezeti részletek, mint példaul
az amorf fazisok vagy a kiilonb6z6 kristalyszerkezetek megkiilénboztetését a szimuldcidkban?
Van-e ismert kompromisszum a racsfelbontas és a szimulacidk futasi ideje, illetve pontossaga
kozott a PFC modell esetében?



2. A dolgozataban a g, és gq¢ kotési sorrend paraméterek kiszobértékeit hasznalja a
folyadékszer(, amorf és kristalyos fazisok elkulonitésére. Hogyan valtoznanak az eredményei,
ha pl. a g¢ < 0.28 helyett mas hatarértéket alkalmazna a folyadékszer(i szerkezetek
meghatdrozasara? Mennyire érzékenyek az eredmények ezekre a kiiszobértékekre, és mit
gondol, hogyan befolydsolnd a kétlépcsés nukledcido értelmezését, ha magasabb vagy
alacsonyabb  hatarértékeket valasztana? Van-e lehet8ség ezen  klszobértékek
finomhangolasara az anyagspecifikus tulajdonsagok fliggvényében?

Hatodik fejezettel kapcsolatos kérdések:

3. A dolgozatdban emliti, hogy a szimuldcidok két dimenzidban késziiltek a szamitasi
kapacitds korlatai miatt. Ki tudnd fejteni, hogy milyen kihivasok akadalyozzak a
haromdimenzids szimuldciok megvaldsitasat? A szamitasi er6forrasokon tul vannak-e egyéb
nehézségek, mint példaul a hatarfeltételek kezelése, a topoldgiai hibak modellezése, vagy
mas? Hogyan befolyasolnda a haromdimenzids tér a HPFC keretein belll a kétdimenzids
szimuldciok eredményeibdl levont kovetkeztetéseket?

4. A HPFC modell 3ltal leirt kristalyosodasi folyamatok esetében milyen mértékben
befolydsolja a hémérsékletvdltozds nagysdga és annak sebessége a kristalyosodasi front
viselkedését és a fononok diszperziéjat? Hogyan valtozik a modell altal leirt novekedési
sebesség és polikristalyos szerkezetek kialakulasa kiilonb6z6 hilési sebességek mellett, és
ezek milyen hatassal vannak a termodinamikai és kinetikai paraméterekre?

Hetedik fejezettel kapcsolatos kérdés:

5. A mikroszkopikus szinten kialakuld misfit esetében azt feltételezzik, hogy az egyik
racs hozzdigazodik a masikhoz. Hogyan egyeztethet$ Ossze ez a jelenség a makroszkopikus
skdlaval? Kijelenthet6-e, hogy a mikroszinten létrejové racstorzulds nem okoz nagyobb
fesziiltségeket makroszinten, kilonosen akkor, ha a rétegek vastagsaga vagy a misfit aranya
ng?

Véleményem szerint a dolgozatban bemutatott tudomanyos kutatéomunka alapos és
szinvonalas. A feltett kérdésektdl fliggetlenil Ugy gondolom, hogy a témavalasztas, az
alkalmazott maddszerek, a Jelolt altal elért Uj tudomdnyos eredmények és a disszertacio
egyarant megfelelnek a PhD fokozatszerzés dltalanos kovetelményeinek. A Jel6lt eredményeit
3 tézispontban foglalta 6ssze, melyeket Uj tudomdanyos eredményeknek fogadok el. A jelolt
folyodiratban megjelent publikacidiban megfelel6 formaban szerepelnek a dolgozatban
ismertetett eredmények. Javaslom a dolgozat nyilvanos vitdra vald kit(izését.
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