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1. Bevezetés

Kristalyos anyagok szamos fizikai tulajdonsagat alapseimeghatarozza a mik-
roszerkezet. A mikroszerkezet szemléltetésének leginkékzelfoghatdé mod-
szere az elektronmikroszkopia, mivel itt egy vizualis Kégspunk a mikroszer-
kezet killonbd@ dsszetedirdl és tipusairdl. A legalapvébb mikroszerkezeti tu-
lajdonsédgok a kristalyhibék tipusa, slrlisége és elesalalamint a szemcse-,
illetve krisztallit szerkezet. Az elektronmikroszkopieelett az egyik legfon-
tosabb alternativ modszer a rontgen vonalprofil analiZidP@. Ez a modszer
alapveben a kovetke2 mikroszerkezeti tulajdonsagokrél ad felvildgositasy: (
krisztallitok méretédl és méreteloszlasrdl, (ii) krisztallitok alak anizotiéjarol,
(iii) diszloké&ciok slrlségét, tipuséarol és eloszlasardl, valamint (iv) rétédesi
hibak illetve iker hatarok strliségggs tipuséarol. Mivel az elektronmikroszkopia
illetve a RVPA két alapvéten kilénbod vizsgalati médszer, nyilvanvald, hogy
a mikroszerkezetet alap\@en mas oldalrdl vilagitjak meg. Az egyik ilyen alap-
vetd kiulonbség példaul az, hogy mig az elektronmikroszképlegtieglen altala-
ban mikrométer nagysagu, vagy annal Iényegesen kiselbttridthatunk, addig

a RVPA maédszerével mm vagy akar cm nagysagrend( tertédte&phatunk in-
forméciét. Meg kell jegyezni, ugyanakkor, hogy a mikrodiffkcio médszerével
a vizsgalni kivant tertlet lecsokkentbetkar mikrométer nagysagrendiire is.

A disszertacio célkitlizése két. Egyrészt, kifejlesztem a RVPA olyan modsze-
reit, amelyek a kuldnbdzkristalyhibak fizikai tulajdonsagai alapjan modellezik a
rontgendiffrakcids vonalprofilokat. Ezeknek a modellezehalprofiloknak a mé-
résekkel valo 6sszevetésitfn kifejlesztett mdédszerek segitségével megkaphatjuk
a vizsgalt anyag mikroszerkezeti paramétereit. Masréskiclolgozott modsze-
rek alkalmazasaval meghatarozom szamos kuléhladyag illetve anyagcsalad
mikroszerkezeti tulajdonsagait, valamint azt, hogy ezegylan valtoznak meg
kilbnb62 mechanikai vagy termikus kezelések hatasara.

2. Alkalmazott mdédszerek

A célkitlizésekkel 6sszhangban az alkalmazott modszexekéézben elméleti
megfontoldsokat, (b) masrészt korszerli numerikus moelszgkalmazasét, to-



vabba (c) a nagyfelbontasu laboratériumi és szinkrotraioggendiffrakcio fel-
hasznalasét jelentik. Az elméleti megfontoldsok sordqutattam az irodalomban
kordbban hasznélt mikroszerkezeti modelleket. Megvitagaezeknek a mo-
delleknek az alkalmazhatésagat a RVPA mddszerében [S£136, A korabbi
ismert modellek hianyossagait feltarva tovabbfejlesztatazokat, ahol erre szik-
ség volt [S4, S5, S6, S8, S17]. A numerikus mddszerek hayékdaalmazhat6sa-
ganak alapvét feltétele a lehéiségekhez képest legrévidebb futasi idej algorit-
musok megtalalasa. Ez szikségessé tette az elméleti mlotmhbbfejlesztését,
elshsorban a méret profil Fourier transzformaltjAnak a megbzésat. A nemli-
nearis legkisebb négyzetek modszere aldpjeentségi a mikroszerkezeti pa-
ramétereknek a mérési erdményékbal kinyeréséhez. Ehhez felhasznaltam a
szabadon hozzafértiegnupl ot programcsomagbdl a Marquardt-Levenberg al-
goritmust [S4, S6, S14]. Igen nagy pontossagu laboratérésrszinkrotronos
rontgendiffrakcios spektrumok felhasznalasaval, adatifejlesztett Uj mod-
szerek alkalmazasaval, szdmos anyagban illetve anyagbsal meghataroztam
a krisztallit méretet illetve méreteloszlast valamint szthhkacio szerkezet kilon-
b6z0 paramétereit. Ezeket a paramétereket kapcsolatba haztasgalt anyagok
mas fizikai tulajdonséagaival [S1-S22].

3. Ujtudomanyos eredmények

1. Meghataroztam gomb- [S1], illetve forgasi ellipszoidlal, lognormalis
méreteloszlasu koherens domének méret profil fllggvényeaizék Fourier
transzformaltjat [S4, S5, S6, S8]. A Fourier transzforrmadighatarozasa
nagyban hozzajarul a gyors numerikus kifejtéshez.

2. Kidolgoztam a deformacios profil felhasznalasanak mésza diszloka-
ciok Wilkens-féle modellje és az atlagos kontraszt faktarmdellje alap-
jan [S4, S6, S14].

3. Az elméleti méret- és deformacios profilok alapjan moéoszst dolgoz-
tam ki a mikroszerkezet paramétereinek meghatarozasatgeridiffrak-
ci6s mérések:



3a. szétvalasztas és instrumentalis dekonvollcié eregiként kapott
teljes Fourier transzformaltak, illetve teljes intengféofilok egytttes
illesztésével (Multiple Whole Profile Fitting: MWP) [S4, Féletve

3b. a teljes intenzitas spektrum instrumentalis hatasgigefembe vet
konvolucios illesztésével (Convolutional Multiple Whdbeofile Fit-
ting: CMWP) [S14].

4. Barki szamara elérhtprogramcsomagot fejlesztettem ki a 3. pont-
ban leirt médszerekhez [S4, S6, S14], mely a web-en hoirziéa
http://ww. renyi.hu/ mp éshttp://ww. renyi.hu/ cmap cimeken.

5. Az MWP eljaras alapjan megmutattam, hogy:

5a. eBteljesen alakitott Ti-ban a diszlokéciosirliséd®ho? atlagos ér-
téket ér el, dsszhangban az elektronmikroszkopos vizsddda; to-
vabb4, hogy ilyen deformlt allapotban dben a <a> és <c+a> tipusu
csuszasi rendszerek dominalnak [S11, S12, S22],

5b. a PbS (galenifriésével és tkezelésével késziilt mikroszerkezeti al-
lapottérkép alapjan megallapitottam, hogy az ie. 3500 fEgwii Ki-
ralysdgokban hasznalt kozmetikumok készitésekor csujpéaidej
orlést és 300C-nal nem magasabldmérsékletli bkezeléseket alkal-
maztak [S9].

6. A CMWP eljaréas alapjan megmutattam, hogy:

6a. golyds malombairolt Al-Mg 6tvézetben mind a diszlokécid siirliség,
mind pedig a szemcseméret 2 @mdés utan teltidést mutat, tovabba
az MWP és CMWP mdédszerekkel kapott eredményeket 6sszdhason
tottam [S13, S16, S14],

6b. golyds malombadarolt alkaliféldfém fluoridokban kimutattam egy Uj-
szer( rontgen optikai interferencia effektus fellépgagtely el$sor-
ban akkor jelenik meg, ha a méreteloszlas jéetanyadaban a szem-
csemeéret 5-10 nm, vagy annal kisebb. A jelenség lényege, 4o bay-
kisebb indext néhany reflexio keskenyebbé valhat, mintzadumeén
méretnek megfeléllenne [S17].
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7. Megmutattam, hogy amennyiben a RVPA mddszerét helydkaimazzuk,
vagyis mind a mérés elegemeh nagy pontossagu, mind pedig a kiértékelés
helyesen veszi figyelembe a mikroszerkezet tulajdonséadior j6 egye-
zést lehet talalni az elektronmikroszkopos megfigyelésel gonalprofil
analizis eredményei kdzott. Nanokristaly@gN, részecskéinek TEM és
rontgen méreteloszlasara igen jo egyezést kaptam [S1]m&z&setben
igazolddott, hogy az elektronmikroszkopos szubszemcsetmaiszloka-
ciésilrliség, valamint diszlokacié tipus kitien egyezik a vonalprofil anali-
zis modszerével nyert értékekkel [S1-S22].

4. Kovetkeztetések

Munkam eredményeképperdéllt egy olyan koherens médszer egyiittes, amely
alkalmas a legkulonbdbb kristalyos anyagok, nevezetesen, fémek, otvozetek,
keramiak, Kzetek, illetve polimerek mikroszerkezetének jellemérea krisztal-

lit és szemcsemeéret, a diszlokacio slrliség, eloszldpis tlletve a rétegmlési
hibak alapjan.
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