1. fuggelék: Sajat munka és eredmények
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* Sajat fejlesztésti szimulacids kédom segitségével réz-eziist kétkomponensii
nanorendszerek fazisdiagram-pontjainak kimérése, a kapott fazispontok 6sszevetése
ismert CALPHAD oldékonysagi gorbékkel, korabbi SKMF szimulacids eredményekkel.
- Az 1j, fejlesztett szimulacié a korabbiaknal az irodalmi CALPHAD gorbéhez
jobban illeszked6 oldékonysagi értékeket mutat réz-eziist rendszerben.

* A szimulécios kéd segitségével a réz-eziist nanorészecske méretének, az
oldékonysagra valé hatdsanak vizsgdlata.
- Szimulécios eredményekkel tamasztottam ala a tényt, miszerint kétkomponsnii
nanorészecskékben az alkotok egymédsra vett oldékonysdgéat befolyasolja a
részecske mérete, méghozza minél kisebb a részecske annal nagyobb az oldékonysag
ulyanolyan homésrékleten.

* A szimuléciés kéd novekedési funkcidjanak bekapesolasdval a novesztési

sebesség hatasanak vizsgalata réz-eziist rendszerekben. A kapott szimulacios
eredmények Osszevetése kordbban publikalt kisérleti eredményekkel.
-A szimulacids eredmények alapjan a méret mellett a novesztési sebesség is
hatassal van a kialakulé nanorészecske szerkezetére. FEz egy eddig nem fi-
gyelembevett jelenség, ennek kisérleti ellenérzése a jovoben megtorténik, de
ez tulmutat a dolgozatom keretein.

* Réz-eziist rendszerre jellemz8, valds kisérleti koriilmények kozott bekovetkezo
jelenségek szimuldcidja. Az oxigén-indukalt feliileti szegregécio jelenségének
szamitogépes modellezése.

- Bemutattam, hogy programom képes kisérletileg dokumentalt, nem kiilon
erre a célra létrehozott atomisztikus szimulaciés kédokban korabban még
nem szimuldlt jelenségeket is szimuldlni,megfelel6 paraméterezés mellett.

Osszességében bemutattam, hogy kédom a tovabbiakban alkalmas réz-
ezlist nanorendszerek pontos szimulacidjara, a tovabbiakban akér gyartastechnikaban
is hasznalhatd, konkrét nanorészecske el6allitasi koriilmények mellett a részecske
keletkezo szerkezetének joslasara.



