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Bevezetés - Ígéret 

 Csökkenő karakterisztikus hosszak mellett növekszik a 

határfelületek sűrűsége mely jelentősen befolyásolhatja a 

nanostruktúrájú anyagok fizikai tulajdonságait. 

 A határfelületek élessége, a határfelületeknél létrejövő 

fázisok kialakulásának és növekedésének ismerete kritikus 

lehet technológiai szempontból. 

 A határfelületek vizsgálata azonban gyakran atomi szintű 

feloldású technikát igényel. 

 Atompróba tomográfia (APT) 

 3 dimenzióban, atomi feloldással lehet rekonstruálni az anyag 

szerkezetét és kémiai elemeloszlását 

 technika rövid bemutatása 
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Bevezetés - Ígéret 

 Két érdekes eredmény 

 

 Ni/Cu rétegekben kezdetben diffúz határfelületek kiélesedtek a 

hőkezelés hatására, annak ellenére, hogy a Ni és a Cu ideális 

szilárdoldatot alkotnak. Kísérlet 

 

 Al/Cu/Al és Cu/Al/Cu gömbi trirétegek APT vizsgálata során kiderült, 

hogy az intermetalikus fázis növekedési üteme a határfelületeknél 

nagymértékben függ a rétegrendtől. Kísérlet + elmélet 
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Kezdetben diffúz 

határfelületek kiélesedése 

Ni/Cu multiréteg 

vizsgálata 
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Számítógépes szimuláció 

 Kinetic Mean Filed (KMF) 

 Kinetic Monte Carlo (KMC) 

KMF simulation 
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Bevezetés 
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Számítógépes szimuláció 

Fenomenológikus modell 
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Szinkrtotron 

Atompróba 

tomográfia 

PRB 73, 085403 (2006) 

Acta Mat. 60, 2528 (2012) 

Acta Mat. 60, 2539 (2012) 



Atompróba tomográfia 

 Münsteri Egyetem, Németország 

 Atomonként, 3D-ban rekonstruálható az anyag 
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Atompróba tomográfia 

 Tű alakú minta 

 R = 25 – 50 nm 
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Tungsten 

100 nm Cr 

25 x 12nm Fe/ 12 nm Cr 

50 nm Cr 

mérési ütem: 107 atom/h 

(egy mérés néhány óra) 
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Határfelület élesedése 
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 Ni/Cu szendvics (multiréteg) 

Z. Balogh, M. R. Chellali, G.-H., G. Schmitz, Z. Erdélyi, APPLIED PHYSICS LETTERS 99, 181902 (2011)  
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Intermetalikus fázis növekedése 

gömbi trirétegekben 

Al/Cu/Al és Cu/Al/Cu gömbi trirétegek  

vizsgálata 



Bevezetés – Nanorészecskék 

 A nanorészecskék vizsgálata napjainkban fontos 

kutatási terület több okból kifolyólag is 

 Optika 

 Katalízis 

 Információtárolás 

 Tokozás (Encapsulation) 

 Stb. 

 

ERDÉLYI Zoltán 

http://web.unideb.hu/zerdelyi 

Debreceni Egyetem, Szilárdtest Fizika Tanszék  

http://ssphys.science.unideb.hu 11 



Bevezetés – Üreges nanorészecskék 
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Evolution of CoSe hollow nanocrystals with time by injection of a suspension of 

selenium in o-dichlorobenzene into a cobalt nanocrystal solution at 455 K, from top-

left to bottom-right 0 s, 10 s, 20 s, 1 min, 2 min, and 30 min 

 

Yin Y et al., Science 304:711 (2004) 



Bevezetés – Üreges nanorészecskék 

 Keletkezésük magyarázata 

 Mag-héj struktúra  Atomi áramok kiegyenlítetlensége 

 eredő vakanciaáram befelé   vakanciák 

felhalmozódása  üregképződés 
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Bevezetés – Üreges nanorészecskék 

 Azóta aktív kutatási terület 

 Nagyszámú publikáció 

 Kísérleti és elméleti 

 DE a feszültségek szerepét mindezidáig nem 

vizsgálták, jóllehet 

 Kicsi méretek 

 Jelentős térfogattranszport 

 Fajtérfogat-változás 

(szilárdtest-reakció) 

 Zárt geometria 
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Kísérlet 
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G. Schmitz et al., Acta Materialia 57 (2009) 2673–2683 

Atompróba tomográfia 

𝑅𝑖 ≈ 25 nm 



Kísérlet - eredmény 
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Értelmezés – Modell kifejlesztése 

Kifejlesztettünk egy komplett analitikus egyenlet-

rendszert gömbi mag-héj típusú nanoszerke-

zetekben történő szilárdtest-reakció leírására 

A modell tartalmazza 

 elasztikus feszültségek 

 azok plasztikus relaxációját 

 lehetséges nem egyensúlyi vakanciasűrűségeket 

 termodinamikai hajtóerőket az intermetalikus 

termékfázis keletkezésének modellezésére 
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Z. Erdélyi and G. Schmitz, ACTA MATERIALIA 60 (2012) 1807–1817 



Feszültségek 

 Elasztikus feszültségek 

 Plasztikus relaxáció 
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Diffúziós modell 
 Nem egyensúlyi vakanciák 

 Vakancia források és nyelők 

 Termodinamikai hajtőerők 

 Gibbs energiák 

 

 

 Kémiai potenciálok 

 

 Termodinamikai faktor 
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Eredmény – Magyarázat az aszimmetrikus, 

rétegrendfüggő fázisnövekedésre 



𝐷𝐴𝑙
∗

𝐷𝐶𝑢
∗ = 9.0 az IM-ban 

 eredő vakanciaáram 

 IM keletkezése 

 fajtérfogat növekedés 

 „Lépcsős” feszültségtér épül 

fel 

 vakanciaáramot indukál 

 segíti az IM növekedést ha  
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Reaktív diffúzió 
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A/B/A B/A/B 

Darken Darken Nernst-

Planck 

Nernst-

Planck 

Z. Erdélyi and G. Schmitz, ACTA MATERIALIA 60 (2012) 1807–1817 



Összefoglalás 

 Határfelület élesedése APT-vel 

 Aszimmetrikus IM növekedés gömbi 

trirétegekben; szintén APT-vel 

 Kifejlesztettünk egy komplett analitikus 

egyenlet-rendszert gömbi mag-héj típusú 

nanoszerke-zetekben történő szilárdtest-

reakció leírására 

 Érdekes, hasznos lehet a ma divatos mag-héj 

struktúrák vizsgálatában 
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Köszönetnyilvánítás előtt 
 B. Parditka et. al., Phase growth in amorphous Si-Cu system: 

combination of SNMS, XPS, XRD, and APT techniques, Acta 

Materialia, accepted (2013) + Poszter 

ERDÉLYI Zoltán 

http://web.unideb.hu/zerdelyi 

Debreceni Egyetem, Szilárdtest Fizika Tanszék  

http://ssphys.science.unideb.hu 23 



Köszönetnyilvánítás 

 OTKA NF 101329 

 TÁMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036 
„Intelligens funkcionális anyagok: Mechanikai, 
termikus, elektromágneses, optikai 
tulajdonságaik és alkalmazásaik” 

 TÁMOP-4.2.2/B-10/1-2010-0024 

ERDÉLYI Zoltán 

http://web.unideb.hu/zerdelyi 

Debreceni Egyetem, Szilárdtest Fizika Tanszék  

http://ssphys.science.unideb.hu 24 


