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Diplomadolgozatom megirasahoz végzett tudomanyos feladatom a sztochasztikus
kinetikus atlagtérmodell és a hozzatartozd szimulaciés kéd fejlesztése volt.
A modell kétkomponensii nanorészecskék atomisztikus szimulaciéjara alka-
Imas. A korabbi SKMF modellekhez képest dltalam bevezetett fejlesztések
a kétféle hatarfeliilet, illetve a kotési energiak osszetételfliggdvé tétele volt.
A modell elméleti fejlesztése soran levezettem az 1j Osszetételfiiggd KMF
egyenleteket, a benniik megjelené paramétereknek fizikai jelentést adtam. A
kétféle hatarfeliilet bevezetése lehetdvé tette hordozé feliiletén leve részecskék
szimulécidjat.

A szimulacids kod fejlesztése az 1j egyenletek hasznalatat, illetve egy novekedési
funkcié bevezetését jelentette. Az 1j szimulacids kéd amit kifejlesztettem
képes volt nanorészecskéket atomonként lehelyezve szimulalni, valtozé lerakasi
sebességgel, részecskemérettel.

Diplomamunkam a modell és szimulacids kod fejlesztésérol szol, illetve annak
funkciéirdl tartalmaz demonstrativ szimulaciés eredményeket.

TDK munkédm soran réz-eziist kétkomponensii rendszereket vizsgéltam,
koknrétan erre a rendszerre felparaméterezett szimulacidk futtatasaval. Be-
mutattam, hogy szimuldciom a korabbi verzidknal a CALPHAD szamitasokbol
eredo oldékonységi gorbére jobban illeszkedd oldékonysagi értékeket ad. Be-
mutattam, hogy a rendszerben az oldékonysédgra a részecskeméret hatassal
van. Majd bemutattam, hogy kdédom képes kordbbi mérési tapasztalatok
helyes reprodukalasara, illetve hogy a keletkezé nanorészecskék szerkezetére
a kodepozicios sebesség is hatassal van. Mindezekutan egy valés, kisérletben
tapasztalhaté jol dokumentalt jelenséggel, az oxigén indukalt feliileti sze-
gregacioval foglalkoztam. Belattam, hogy programom képes a jelenség sz-
imuldciéjara. Tovabba elorevetitettem, hogy a TDK dolgozatomban feltart
jelenségek és 1j szimulaciés eredmények a jovében kisérleti ellendrzésre keriilnek,



hogy a modell altal feltart 0j fizikai jelenségek, és ezaltal az 1j modell is
kisérletileg validalt legyen.



