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Valaszok Ispanovity Péter Dusan kérdéseire

Milyen eljarasok léteznek a megfigyelt prekurzor fazis potencidlis kisérleti igazoldsara a
BCC fazis kialakuldsakor? Torténtek-e esetleg ilyen kisérleti vizsgalatok az irodalom-
ban?

A jelenség kisérleti megfigyelése (a dolgozat 5.2-es fejezetében hivatkozva Zhang et al.
és Tan et al. munkait) kolloid rendszerekben tortént meg, amikben konfokalis pasztézo
mikroszkop segitségével az egyes részecskék kozvetleniil nyomonkovethetoek a nukleacios
folyamat soréan.

A (3.3) egyenletben a PFC funkcionalban megjelend ¢y és ¢ konstansok fizikai erede-
tét részletesen taglalja a jelolt. Nem vildgos azonban, hogyan keriilnek bevezetésre a
HPFC modellben hasznalt (4.6) Osszefiiggésben megjelend éllandok. Ezek empirikus
paraméterek, vagy itt is meg lehet talalni a pontos fizikai jelentéseket?

A PFC modellnek tobb paraméterezése taldlhaté meg parhuzamosan az irodalomban. A
3.3 egyenletben szerepld feliras van legkozelebb a stirtiségfunkcional-elméletbol szarmazé
levezetéshez. Szokasos, hogy az idedlis gazbdl szarmazo szabadenergia jarulék egyiittha-
t6it (a, b) szabad paraméterként kezelik, amivel a modell fazisdiagramja illeszthet&vé va-
lik valés anyagokra. A direkt korreldcios fiiggvénybdl szarmazoé paraméterek (¢, Co, Cy)
a 4.6 egyenletben egyértelmii kapcsolatban vannak a 3.3-as felirds (cop, ¢1) paramétere-
zésével a hossz dimenzidtlanitdsa utdn (kmax = 1), ugyanazt az illesztést fogalmazzak
meg, praktikusan ezek is illesztheté paraméterek a folyadék kompresszibilitasan és a
szilard allapot rugalmas allandéjén/feliileti fesziiltségén keresztiil.

A szerz6 a 6.2.4 fejezetben bemutatja, hogy nagy tulhiités esetén a sarkokndl torténo
gyorsabb névekedés inhomogén racsillandohoz vezet, mely feliileti fesziiltségként jele-
nik meg az oldalélek kozépsé részeinél, ahogy a 6.12-es abran lathato. Megfigyelhet6
azonban egy sugdrirdanyd fluktudcid is, melyre a szerzé nem tér ki. Mi lehet ennek az
oka ill. van-e/lehet-e ennek szerepe a novekedési folyamatokban?

A sarkokndl tapasztalhaté gyorsabb névekedést gy kell értelmezni, hogy a kristalyél
ujabb rétegei a sarkoktdl indulva épiilnek fel a folyadékatomokbdl. Ez 6sszhangban van
azzal, hogy a folyadék és a szilard allapot kozotti stirliségkiilonbség a sarkoknal mini-
malis, szemben az élek kozepével, ahol maximélis. A dolgozatban kitiritett rétegként
hivatkozok erre, ez analdg a difftiziv PFC modellben megfigyelhetd siiriiségtranszport-
limitalt névekedéssel. A propagalé szildrd-folyadék hatérfeliilletben a témbi fazistol elté-
r6 allapot uralkodik egyrészt a folyadékbeli inhomogén atlagsiiriiség, masrészt a szilard
atomok redukélt szamu szomszédai miatt. A kristdlyszemcse anizotrépidjaval kiegé-
szitve ezek a hatdsok egylittesen eredményezik a racsillandé irdnyfiiggd eltérését az
idealist6l. A megszilardulé hatéarfeliilet ezeket a viszonyokat, mint egy peremfeltétel
kényszeriti a kristalyszemcsére, ami a lathaté oszcillacié szerint relaxal a témbi rész
homogén koriilményeihez.

A dolgozat szdvege és a 6.10 dbra alapjin a felépiilo bels6 fesziiltségek misfit diszlokaciok
megjelenéséhez vezetnek. Mi a diszlokaciok megjelenésének fizikai feltétele? Létezik-e
egy kiiszobfesziltség érték vagy esetleg itt is egy kiilonleges mechanizmus soran jonnek
ezek létre? Mi befolyasolja a létrejovo diszlokacidk striiségét?
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érzékelik, az idedlistél eltérd racsallandd a névekedo rendszerre kényszeritve van. Ettol
eltéréen, a 6.10 abran lathaté noveked6 kompakt kristalyszemcese belsé okok (novekedés
sajatossagai) kovetkeztében keriil fesziiltség ald. A dolgozatban megjegyzem, hogy zaj
hatasara az elsé hibak megjelenésének ideje jelentOsen lecsokken, ez a tény 6sszhangban
van az ATG hibaképz&dés mechanizmusaval. Feltehetdleg a lokélis rend deformécidja ad
lehetdséget a hibak megjelenésére, azonban tovabbi vizsgalatot igényel a mechanizmus
pontos leirdsa. A keletkezd diszlokacidk siirlisége Gsszefligg a szemcse lokalis orientaci-
Ojaval, ezért elsé kozelitésben azt mondhatjuk, hogy a hibdk a 6.12 dbran bemutatott
lokalis orientécids kiilonbségeket igyekeznek kiegyenliteni.

A jelolt két helyen is emliti, hogy a misfit definicidja az irodalomban nem egységes. Miért
tartja ezt ilyen fontosnak kihangstlyozni ill. mekkora hibakat okozhat a kiilonb6z6
definiciék hasznélata?

Fontos kihangsilyozni, mert a téves definici6 eltér a rugalmassidgtanban megszokottél és
nemlinearitast hoz be. A relativ hiba a misfit kalkulalt értékében kozel maga a misfit
értéke, tehat pl. f = 0.15 esetén 17% és f = —0.15 esetén —13%.

A 7.8 4bra alsé soraban a PFC modell szigetes novekedést josol (bal oldali panel). A
Voronoi-szerkesztés azonban tokéletes kristalyt mutat. Pontosan milyen értelemben
beszélhetlink szigetek kialakuldsarol, hogyan lehetne a jelenséget kvantifikalni?

A Voronoi analizis az els6szomszédok szama szerint szinezi a Voronoi cellikat. Jelen-
tésen torzulhat a racs, miel6tt megvaltozik a konnektivitdsa, azaz a siarga szin - ami
6 szomszédot jelol - megvaltozik. A sargara szinezett hatszogek erdsen deformaltak
és eltérnek a szabdlyos hatszogtol azokon a helyeken, ahol a stlirliségmezét dbrazolva
szemcsehatart varnank, a kérdéses dbran két ilyen szemcsehataron akkora a deformécié,
hogy 5-0s és 7T-es szomszédsagu celldk is megjelennek. A dolgozatban a két panel képei
akkor hozhatdk egymassal fedésbe, ha az egyiket a vizszintes tengelyre tukrozziik, tehat
valamelyik hibasan keriilt beillesztésre.

A 7.2.4 fejezetben a jelolt a 7.11 dbra alapjan megéllapitja, hogy 7TA = 920g1,. Hogyan
jutott erre a kovetkeztetésre? A 7.11 dbra alapjan a moduldcié amplitidéja kisebb, mint
egy racsalland6. Kapcsolatba hozhaté-e egy ilyen kis amplitidéji modulécié az ATG
instabilitassal, azaz alkalmazhaté-e egy kontinuum elméletbdl szarmaztatott jelenség az
atomi méretskalan?

AT: A szimuldciés doboznak kevesebb, mint a felét latjuk fiiggbleges (y) irdnyban, a teljes

hossz L, = 1000s = 920[1m. Az dbraaldirds szerint erre a hosszra 8 extra atom jut,
de csak 7 diszlokacié keletkezik. Tehat ezt a fliggoleges irdnyu kiterjedést felirhatom a
diszlokaciok kozotti tavolsdg A segitségével L, = TA = 92041,. A hiba megképzddése
két racsillandd, az ATG instabilitas jol megfigyelhetd, az tetszolegesen kicsi értékrél
novekszik, ha a feltételek adottak. Egy diszkrét leirdsban is az atomok pozicidja egy
folytonos valtozd, melyek perturbacidja tetszélegesen kicsi, folytonos érték lehet.

Q8: A 7.16 4bra alapjan a linedris stabilitdsanalizis azt jésolnd, hogy a fliggvény maximuma-

hoz tartozé hullimhossz valésul meg az ATG instabilitas soran. Milyen kapcsolatban



van ez a hulldmhossz azzal, amit a misfit diszlokacidk egyensilyi tavolsdga ad meg (a
102. oldal masodik bekezdésében)?

AS8: Az ATG elmélet kontinuum leirdson alapszik, nem veszi figyelembe a rugalmas kozeg
diszkrét felépitését, ezért nem tartalmazza a racsalland6t, mint hosszskalat. A teljes
relaxdcié, mint extra feltétel keriilt bevezetésre, plauzibilis kritériumként a diszlokaci-
Ok kozotti tavolsag meghatarozasara, amit a szimulécidk aldtdmasztanak. A lehetséges
legnagyobb hullamhosszii modulaci6é éppen a szimulaciés doboz y-irdnyt kiterjedése L,
a periodikus peremfeltétel miatt. Az ATG névekedési faktor maximuma valdsziniileg
ennél nagyobb hullAmhosszhoz tartozik, bar ez nem keriilt kiszdmitasra. Tovabbi ku-
tatomunkéra van sziikség ahhoz, hogy megértsiik, mi all a megjelen6é hibak szaménak
hatterében.

Q9: A dolgozat egyik eredménye, hogy a diszlokdcidk keletkezésének leirasahoz nem elegendé
az energiaminimum elv alkalmazisa, hanem a hibakeletkezés dinamikai folyamatat is
meg kell érteni. Ez utébbi hogyan valtozna 3D-ben? Varna-e a jelolt jelentds kiilonbsé-
geket az eredményekben 3D-s szimulaciok esetén?

A9: Az epitaxidlis novekedés esetén keletkezd diszlokaciok lefrasanak fontos eleme a szubszt-
rat megfelelo figyelembevétele. Haromdimenzids problémat feltételezve, ha a szubsztrat
feliilete tokéletes atomi rendet mutat, a diszlokacidk megjelenéséhez elengedhetetlen az
epiréteg-folyadék hatarfelillet moduléacidinak tanulmanyozasa. Ezzel szemben ha diszlo-
kacidk végzédnek a szubsztrat feliiletén, azok forrasai lehetnek az epirétegekben haladé
diszlokécidknak, ilyen esetben alkalmazhaték az energiaminimalizaldsra épiilé modellek.
Harom dimenziéban mindenképp gazdagabb viselkedést kapunk, ami a PFC modell ke-
retein beliil tovdbbra is modellezhetd.



