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Q1: Milyen hatassal van a szimuldcidk eredményeire a szimulécids racs felbontdsanak valtoz-
tatasa? Hogyan befolydsolja a racsfelbontds a finom szerkezeti részletek, mint példaul
az amorf fazisok vagy a kiilonboz6 kristalyszerkezetek megkiillonboztetését a szimula-
cibkban? Van-e ismert kompromisszum a racsfelbontas és a szimulacidk futasi ideje,
illetve pontossiga kozétt a PFC modell esetében?

A1l: A PFC modell rendparamétere, a stirliségmez6 a folyadék allapotban konstans, a szi-
lard dllapotban pedig racsperiodikus oszcillaciét mutat, egyetlen dominans Fourier-
komponenssel. Ezért hasznaljuk gyakran a kifejezést, miszerint a PFC modell a klasszi-
kus stirtiségfunkcional-elmélet egymodus kozelitése. A stlirtiségeloszlas lokdlis maximu-
maival azonositjuk a szilard allapotbeli atomok poziciéit, amiket numerikus interpolaci-
oval hatarozunk meg, igy azok racsfelbontdsnél nagyobb pontossaggal ismertek. Ezek a
pozicidk elég érzéketlenek a racsfelbontasra, igy a szerkezetmeghatarozas is az. Abban
vagyunk motivaltak, hogy adott eréforrdsok mellett a legnagyobb/leggyorsabb szimula-
ciét futtassuk azaz a legkevesebb diszkrét valtozdval legyen dolgunk. A térbeli differen-
cialoperatorokat Fourier-transzformacio segitségével kiértékelve a korrektség megérzése
mellett ez praktikusan azt jelenti, hogy egy racsallandét elég 8-10 racspontra diszkreti-
zalnunk.

Q2: A dolgozataban a q4 és gg kotési sorrend paraméterek kiiszobértékeit hasznélja a folya-
dékszerti, amorf és kristalyos fazisok elkilonitésére. Hogyan valtozndnak az eredményei,
ha pl. a gg < 0.28 helyett mas hatarértéket alkalmazna a folyadékszerli szerkezetek
meghatarozasira? Mennyire érzékenyek az eredmények ezekre a kiiszObértékekre, és
mit gondol, hogyan befolydsolna a kétlépcsos nukledcié értelmezését, ha magasabb vagy
alacsonyabb hatarértékeket valasztana? Van-e lehetdség ezen kiiszobértékek finomhan-
golasara az anyagspecifikus tulajdonsagok fiiggvényében?

A2: Az irodalomban korabban publikalt hatdarértékeket vettiik 4t a sajat eredményeink kiér-
tékeléséhez, hogy az Osszehasonlithatosagot elOsegitsiik. Ezek a viszonylag 6nkényesen
valaszthaté hatarértékek validalhatéak azzal, hogy idedalis szerkezeteket perturbalunk
Gauss-zajjal, de ennek az eljardsnak inkabb a rendezett szerkezetek megkiillonboztethe-
tOségénél van jelentosége. A gg rendparaméter nagyon jo szeparaciét mutat a BCC és
amorf/folyadék szerkezet kozott, amint azt a dolgozat 5.2-es abrajan demonstrdlom. A
kétlépesos nukledcié ténye nem a hatarértékek fiiggvénye, hiszen a PFC modell hasz-
nalataval abban a szerencsés helyzetben vagyunk, hogy a szilard és a folyadék allapot
kozott a stirliségmezd amplituddja tesz kiillonbséget.

Q3: A dolgozataban emliti, hogy a szimulacidk két dimenzidban késziiltek a szamitasi ka-
pacitas korlatai miatt. Ki tudna fejteni, hogy milyen kihivasok akadalyozzak a harom-
dimenziés szimuldciék megvaldsitasat? A szamitdsi eréforrasokon tul vannak-e egyéb
nehézségek, mint példdul a hatarfeltételek kezelése, a topoldgiai hibak modellezése, vagy
mas? Hogyan befolyasolnéd a haromdimenziés tér a HPFC keretein beliil a kétdimenziés
szimulaciok eredményeibdl levont kovetkeztetéseket?

A3: A 6. fejezetben taglalt vizsgalodasok két dimenzidban torténtek, mivel a kordbbi, motiva-
cibul szolgalé fazismezb-elméleten (phase-field theory) alapulé eredményekkel terveztiik
az Osszehasonlitast és ezek fOleg olyan rendszerekre vonatkoztak, amik kristalyosodasa



valamilyen okbdél két dimenzidban zajlik. Ezt a névekedési anizotrépiat a PFC modell-
ben dgy értiik el, hogy kétdimenzids modellezésre szoritkoztunk. A haromdimenzids
szimuléciéknak nincs akadalya (kérdés marad persze a novekedési anizotropia kezelése),
bar a nagyobb memoriaigény jelentOsen lecsokkenti ilyenkor a szimuldlhaté probléma
linearis méretét.

Q4: A HPFC modell éltal leirt kristdlyosodasi folyamatok esetében milyen mértékben be-
folyasolja a hémérsékletvaltozas nagysdga és annak sebessége a kristalyosodasi front
viselkedését és a fononok diszperziéjat? Hogyan valtozik a modell altal leirt névekedési
sebesség és polikristalyos szerkezetek kialakuldsa kiilonboz6 hiilési sebességek mellett,
és ezek milyen hatassal vannak a termodinamikai és kinetikai paraméterekre?

A4: A PFC modell alapjiul az egyensulyi klasszikus stirtiségfunkcional-elmélet szolgél, ezért
a gyors homérsékleti kvencsek folyadékallapotra kifejtett hatasat nem képes figyelembe
venni, a dolgozatban hasznalt mozgasegyenletektdl fiiggetlenil. A folyadék részecskék
ondiffuzidja egy termikusan aktivalt folyamat, ami a leirds ezen szintjén nem keriil mo-
dellezésre, ad hoc médon a diffuziés dllandd /viszkozitds paraméterek explicit hémérsék-
letfliggésével lehetne figyelembevenni. A megszilardulési front sebessége egyrészt ennek
a kinetikai egyiitthaténak mésrészt a termodinamikai hajtéerének a szorzataként &ll
el6. A PFC modellben ezt a hajtéerét hangolhatjuk a modellparaméterek valtoztatdsa-
val. A megszilardulas sebessége limitalva van nagy hajtéercknél, ugyanis egy kinetikus
spinodalis hatarba iitkoziink, itt a termodinamikailag stabil fazis feltétel nélkiil, a jelen-
1év6 termikus inhomogenitas hatasara megjelenik és a frontsebesség értelmezhetetlenné
valik ezen a hatéron tul.

Q5: A mikroszkopikus szinten kialakulé misfit esetében azt feltételezziik, hogy az egyik racs
hozzaigazodik a masikhoz. Hogyan egyeztethetd Ossze ez a jelenség a makroszkopikus
skalaval? Kijelentheto-e, hogy a mikroszinten 1étrejové racstorzulas nem okoz nagyobb
fesziiltségeket makroszinten, kiilonosen akkor, ha a rétegek vastagsiga vagy a misfit
aranya né?

A5: Valéban, ahogy egy szubsztraton megindul az epitaxialis rétegek névekedése, amihez méas
racsalland6 tartozna a tombi fazisban, kezdetben felveszi a szubsztrat racsallanddjat,
ezt hivjuk koherens novekedésnek. Ahogy a rétegek szdma noévekszik, ez a racstorzulds
(az idedlistdl valo eltérés) egyre nagyobb teriiletet érint. A kritikus vastagsig vizsgédlata
pontosan azt jelenti, hogy hany réteg utan koévetkezik be a diszlokaciok megjelenése,
amik ahhoz vezetnek, hogy az epitaxidlis rétegek racsallandoéja kozelebb keriil az egyen-
sulyi, tombi értékéhez és a rendszer alacsonyabb szabadenergiaju allapotba keriil. Ezek
a racshibdk felel6sek azért, hogy a makroszkopikus skalan ne jelenjen meg fesziiltség a
mintaban.



