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I. Bevezetés

A kolcsonos diffuzié vizsgalata ma fontos kutatasi teriilet. Mara a miniatiirizalas olyan
szintre jutott, hogy el6térbe keriilt az egymaéssal érintkezo6 szildrd anyagok keveredésének,
a hatéarfeliiletek elmosédéasanak probléméja. Ez rendkiviil fontos az egyre kisebb alkatré-
szekbOl all6 szerkezetek stabilitdsanak szempontjabol. A keveredési jelenségek megértése
segithet az id6talld mikroszerkezetek tervezésében és létrehozasaban.

Bebizonyosodott, hogy szildrd anyagok kolcsonos diffuziéjaban nagy szerepe van a
létrejovo fesziiltségeknek, amik az anyag folytonossaganak megsziinéséhez vezethetnek —
iiregképzédés, repedések — de kozvetleniil is visszahatnak a diffizids dramokra, maguk is
hajtéerét — pontosabban: fékezderot — jelentve a keveredo részecskék szamara. Ez bizonyos
esetekben a diffizié nagymértéki lelassuldsahoz vezethet, ezért igen kicsi elemekbdl 4116
rendszerek gyakran meglep6en stabilak.

Kiterjedt irodalma van a diffiizi6 soran fellépo térfogataram miatt 1étrejové mechanikai
fesziiltség és a diffizié kapcsolatdnak. A nagy nyomdsi helyekrdl a részecskék a kis nyo-
masa helyekre igyekeznek, igy a fesziiltség kialakuldsa lehetelenné teszi az anyag jelentos
rugalmas megnyilasat. A nagy fesziiltség persze rugalmatlan alakvaltozast okozhat, ami a
hatarfeliilet-kornyéki racssikok térbeli elmozdulasat jelenti. Ez a Kirkendall-effektus, ami
nagyon fontos a kolcsonos diffizié vizsgalatanal, mar csak azért is, mert jol megfigyelheto

[1].

Az ionkristalyok kolcsonos diffuzidja azért kiillonosen érdekes, mert itt nem csak me-
chanikai fesziiltség jon létre, hanem elektromos is, a toltés-aramok kiilonboz6sége miatt.
Az elektromos fesziiltség is fékezOleg hat a keveredésre, nem engedve til nagy toltéssii-
riiségek kialakuldsdt. Ezen munka célja annak vizsgalata, hogy milyen szerepet jatszik a
kétféle fesziltség két egyszeri modell-rendszer viselkedésében.



I1. A modell-rendszer

A vizsgalatokhoz a lehetd legegyszertibb diffizids part valasztottuk: két olyan kétalko-
t6s ionkristaly keveredését nézziik, ahol minden ion egyszeresen toltott, és az egyik alracs
a hatarfeliilet két oldalan azonos. Ez konkrétan a NaCl-KCl illetve a KCI-KBr diffizids
parokat jelenti. A mintak geometridja is a lehet6 legegyszeriibb: a hatarfeliilet sik, a két
érintkez6 kristdly lényegesen nagyobb, mint a diffuziés zéna. fgy a probléma egydimenzids,
minden mennyiség csak a hatarfeliillett6l mért tavolsagtol fiigg. Keveredés csak az inhomo-
gén alracson van — Na-K illetve K-Br ionparok keverednek — , &m a homogén alriacsot sem
szabad figyelmen kiviil hagyni, hiszen a fesziiltségek relaxiciéjaba — azaz a rugalmatlan
alakvaltozasba — 6 is beleszdl. Vagyis a vizsgalt rendszer haromkomponensi.

J6l ismertek a kétkomponensii keveredé rendszerek [2], [3], ezekben vizsgaltdk a fe-
sziiltség hatdsat, s6t a gradiens-energianak, a diffizids egyiitthatok koncentraciofiiggésének
és egyéb diffiiziét befolyasol6 tényez6knek a hatésat is (pl. [4]). Vannak elméleti eredmé-
nyek haromkomponensii rendszerekben, sét konkrétan ionkristalyokban is a fesziiltségek
hatasdval kapcsolatban [5], [6]. Vannak tovabbd difftziés mérések ionkristalyokban, a fe-
sziilltséghatas nyilvanvalé jeleként megfigyeltek iiregképzddést a hatarfeliilet kozelében, és
mértek diffizids egytitthatékat (pl. [7]). Ebben a dolgozatban az jdonsdg az elektromos
és mechanikai fesziiltség egyiittes targyaldsa, valamint a kolcsonos difftizids egyiitthatok —
fesziltséghatasbol eredé — id6fiiggésének vizsgdlata.



ITI. Elméleti targyalas

Az aldbbi elméleti targyalds lényegében az [5]-ben kozolt gondolatmenetet koveti, de
anndl néhdny ponton altaldnosabb, méshol specidlisabb (pl. itt az egyszeriiség kedvéért
idedlis szilard oldatot feltételeziink).

A diffazié elméleti targyaldsanal a
j'=—-LVpu

Onsager-egyenletb8l indulunk ki. Itt 5/ valamely komponens részecskedram-stirtisége, u az
elektrokémiai potencidlja, L az Onsager-egyiitthatdja. A fesziiltségek hatasa u-ben jelenik
meg. Idealis szilard oldatot feltételezve élhetiink a

p=~kTInz+ Qp+ qp

kozelitéssel, itt £ a Boltzmann-alland6, T a homérséklet, x a komponens atomtortje, €2 az
atomi térfogat (pontosabban iontérfogat), p a nyomds, ¢ az ion toltése, ¢ az elektromos
potencial.

1. A fesziiltségek mint kényszerek

A fenti egyenletekbdl 1atszik, hogy mind a mechanikai, mind az elektromos fesziiltség
onmaga, felépiilése ellen hat. Az ionkristdlyok kemények, ezért jéval 1% alatti rugalmas
deformécio 6ridsi mechanikai fesziiltség kialakuldsdhoz vezet. Ekkora deformécié sem a
koncentracioban, sem a racssikok helyében nem okoz jelentds valtozast, ezért nyugodtan
tekinthetjiik ugy, hogy a rendszerben a rugalmas deformécié nulla, vagyis érvényes egyfajta
térfogatmegmaradds. Ezt irja le az

1 =Q1¢1 4+ Qoce + Q3c3

Vegard-szabdly, ahol 1, 5 és 23 a hdrom komponens atomtérfogata, c1, ca és c3 pedig
a koncentricijuk (dgy mint részecskeszdm/tér fogat). Ez egy elég durva kozelités — az
iontérfogat altaldban nem fliggetlen a kornyez6 ionok milyenségétdl —, de tikrozi a lénye-
get, miszerint eltéré atomtérfogatok esetén nem a koncentracidk osszege allandd, hanem
valami bonyolultabb fiiggvényiik. Ezt a kényszerfeltételt szem el6tt tartva a mechanikai
fesziiltséget nem a rugalmas deformdcié fliggvényének tekintjiik, hanem “kényszernek”,
ami mindig akkora, hogy a kényszerfeltétel érvényben maradjon.

Az ionkristdlyokban nagy a toltott részecsék szdma is — mind toltott —, igy az anionok
és kationok koncentriciéjdnak jéval 1% alatti eltérése is a minta komoly feltoltédéséhez,
és egyuttal nagy elektromos fesziiltséghez vezet. Ezért az elektromos fesziiltséget is kény-
szernek tekinthetjiik, ami a “toltésneutralitast” tartja fenn:

0 = gic1 + g2c2 + g3c3

, ahol a ¢-k az iontoltések. Esetiinkben az ionok egyszeresen toltottek, igy — 3-asnak
valasztva a homogén komponenst — g1 = g3 = —q3, tehat

c3 =c1+cC2
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2. A Krikendall-sebesség

A fenti Onsager-egyenletben szerepld j' szigorian véve a racssikokra vonatkoztatott
részecskearamsiiriiség, vagyis egy racssikon athaladé ionok szadma, osztva az idGvel és a
feliilettel. A racssik pedig — mint a bevezetoben leirtuk — mozog, a minta rugalmatlan
alakvaltozasa révén: bizonyos helyekre 14j racssikok épiilnek be, mashonnan régiek eltiin-
nek. Egy-egy rdcssiknak a minta tavoli végéhez (a térfogatmegmaradds miatt mindegy,
hogy melyikhez) rogzitett vonatkoztatasi rendszerben — a “laborrendszerben” — mért se-
bességét nevezziikk Kirkendall-sebességnek. Ezt v-vel jelolve a laborrendszerbeli aram

j=j4 +cv
Ez szerepel a kontinuitasi egyenletben:

oc _ _9j

ot 0z
, ahol z a laborrendszerbeli helykoordinata.

3. Az atomtortek kifejezése a koncentraciokbol

A két kényszerfeltétel-egyenlet lehetévé tenné, hogy az atomtorteket egyetlen kompo-
nens koncentracigjabél kifejezziik, vagyis az eddigi hdrom helyett elég egyetlen mennyiség
a rendszer leirasahoz — persze a fesziiltségeken kiviil. Kényelmesebb azonban egyelére az
els6 és masodik komponenst szimmetrikusan kezelni, a kényszerfeltételek segitségével az
egyik barmikor kiejtheté. Vagyis egyelOre:

C1 1 Q;
€1 = = —
! c1+ca+c3 2Q;—Q{+i
Co 1 QT
T2 = =5 * * 1
c1+ca+c3 291—924-5

C3 1
3’,‘3:7:—
c1+co+c3 2

, ahol bevezettem az QF = Q1 + Q3 és az 25 = Q9 + Q3 jeloléseket, mert ezeket hasznalva
a két kényszer egybeirdsaval sziileto

1= QTCl + Q;CQ

egyenlet hasonlit a kétkomponensii rendszerek Vegard-szabdlyara.
Ezeket az Onsager-egyenletbe visszairva

kT
hW=—I1———+——-Ve; — L1 Vp— L1V
J1 1019§(cl+02) C1 1341 VP 191V
. kT
J2=— Vey — Laf29Vp — Laga Ve

L .-
? 2 (c1 + c2)



Ja = —L3Q3Vp — L3qsV

Vezessiik be a diffizids egylitthatokat a szokdasos
je =—DVe

definicidval, ahol j. az dramnak az a része, amit a koncentracié-gradiens okoz. Ez alapjan

kT
Di=L{——
! 10193(61 + Cg)
kT
Dy=ILog—— "
2 2CQQ>{(61 + Cg)
Dy =0

A tovéabbi levezetésnél kényelmes L-et és D-t egyardnt haszndlni, tudva, hogy L3 kivéte-
lével barmikor kifejezhetok egymdsbol.
4. A kényszerfeltételek az aramokkal

A kényszeregyenleteket id6 szerint derivalva, majd a kontinuitdsi egyenleteket beirva
azt kapjuk, hogy
0= V(j1+j2 — j3)
illetve
0= V(Qij1 + Q352)

, vagyis ji1 + jo — j3 illetve Q751 4+ 572 térben allandé. A difftiziés z6natol kelléen tavol
nyilvan mindkett6 nulla, ezért mashol is:
Js=17J1+J2
0 =Q7j1 + Q372

Ezekbe az egyenletekbe az dramok fenti kifejezéseit visszairva, kihasznélva a kényszereket,
valamint hogy 0 = QjVe; + Q5Ves (a kényszer hely szerinti derivaldséabol), kapjuk, hogy

0= (D19; — DzQT)VCl + (ngl + LQQQ — L393)Q;Vp + (L1 + L2 + L3)Q19§V§0

és
v = (Dl - DQ)QTVCI + (LIQIQT + LQQQQ;)VP + (ngi + LQQ;)Q1VQO

5. Specialis esetek

Hogy a rendszer teljes elméleti leirdsa lehetséges legyen, sziikség lenne még egy a-
nyagegyenletre, ami v-t adja meg p és ¢ fiiggvényében, vagyis a fesziiltségek relaxicidjat
irja le. A relaxacié médjardl azonban keveset tudunk, igy csak nagyon onkényes feltevést
tudnank hasznélni. Ezért meg kell elégedniink a széls6 esetek vizsgalataval. A modellben
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igy is olyan sok az ismeretlen paraméter, hogy a megoldast mérési adatokra kozvetleniil
illeszteni nem sok remény van, inkdbb kvalitativ kovetkeztetéseket lehet levonni a rendszer
véarhaté viselkedésére vonatkozdan.

a.) Tegyiik fel, hogy Vp = 0, vagyis a folyamatban a mechanikai fesziiltség nem jat-
szik szerepet. Ekkor a két egyenletiink v-re és Vp-re megoldhaté. L és D kapcsolatat is

kihasznélva
Dy — D182

Vo, = Ve
QO (Ll + L2 + L3)QIQ§ 1
D1D2 (Cl =+ 62)2 QI
o= Q;—Q L3(D1—D3)| —————V
v iT (€4 2) + L3(D1 2) 1+ Lo+ Ls €1
Ezeket az dram képletébe visszahelyettesitve
jl = —DZVC1 illetve jg = _DZVCQ

ahol
DDy (01 4 ¢)3 + La(D1esQ + Doy )

D* — kT
. L1+ Ls+ L3

a kolcsonos diffizids egytitthato.

b.) Tegyiik fel, hogy V¢ = 0, vagyis a folyamatban az elektromos fesziiltség nem jatszik
szerepet. A két egyenlet ekkor v-re és Vp-re oldhaté meg:
DoQ7 — D123
(L1921 4+ LaQe — L3Q3)2%

Vpp = Ve

D1Dy(c1 + c2)(c1821 + c2€29)
kT

, amiket az aramba visszahelyettesitve megint

i
ngl —+ LQQQ — L393

(Q1 — Q2) + L3Q3(D2 — Dy)

jl = —DZVcl és jz = —DZVC2
, de a kolcsonos diffuziés egytitthaté most

D* _ D1D’:¥IQ; (Cl + 62)2(6191 + CQQQ) — L3Q3(D1CQQ; + DQClg’{)
K 10 + LoQy — L3Qs

Latszik, hogy L3Q3 = L1Q1 + Loy esetén nullaval kellene osztani. Itt a fenti tortek-
nek nem megsziintethetd szingularitdsa van, vagyis itt a Vi = 0 feltevés ellentmondasra
vezet: végtelen nagy mechanikai fesziiltséggradiensre lenne sziikség, hogy az egyenletek
teljesiiljenek.

c.) Tegyiik fel, hogy v = 0, vagyis nincs fesziiltségrelaxdci6. A két egyenlet Vp-re és V-re
oldhat6 meg:

D1D2 C1TC2 2
Vpe = Dibalerte) (Q — Q) + L23(D1 - Dz)2
LiLs (Ql - 92)2 + L1L39T + LngQ;

QTVCl

7



o Drbalaten)miteth) () — Q) + LsQs(Da — D1) O Ve
¢ L1Lo(Q — Q)2 + Ly Lg% + LyL3Qy? o

D D1 Ly3% + Dy L Q*2 I
- 3
¢ L1Ly(Q1 — Q)2 + L1 L322 4 Ly L3032

6. Ertelmezés

A kapott formuldk még mindig elég bonyolultak ahhoz, hogy érdemes legyen tovabbi
sz€lsO eseteiket vizsgdlni. Kiulonosen érdekes az Lz = 0 és az L3 — oo eset, amikor a
homogén alracs merev, illetve lagy.

1.) Figylemre mélté az a.) és a b.) esetbdl szdmolt D7 illetve D} kolcsonds difftiziés
egyiitthatok hasonlésidga. Az L3 = 0 hatdresetben

D* — DlDQQTQ;(Cl + 62)2
a (DICIQE + DQCQQT)

és
_ DlDZQTQE(Cl + Cz)(Clgl + CQQZ)
(D1019391 + DQCQQTQz)

Mindketté Dq és Do vezetOképességek soros kapcsoldsanak vezetOképességére emlékeztet,
csak mas-méas sulyfaktorokkal. Lényeges kiilonbség tehat nem varhaté a diffizio lefolya-
saban, mindkét esetben a lassiibb komponens egyiitthatéja kontrollalja a folyamatot. Az
L3 — oo hataresetben

Dy

DZ = Dz = DlCQQ; + Dgclﬁ’{

, ami D; és Dy vezetoképességek parhuzamos kapcsoldsanak vezetéképességére emlékeztet,
a folyamatot a gyorsabb komponens egyiitthatdja kontrolladlja. Mindkét eset megfelel a két-
komponensii rendszerek kolcsonos diffuzidjaban a Darken-féle limitnek. Ebbol az latszik,
hogy a diffizi6 sebessége alapjan nehéz kiilonbséget tenni az a.) és b.) eset kozott.

2.) AlapvetGen mas a helyzet a c.) esetben. Az ebb&l szamolt kolesonos diffiziés egyiitt-
hat6 az L3 = 0 hataresetben nulla, de még kicsi L3 esetén is

(619T + CQQ;)

D ~
¢ 6162(61 + CQ)(Ql - 92)2

Ls

, tehat a diffuziét a homogén alracs sebessége kontrollalja.
Az L3 — oo hataresetben

_D* _ Dng(Clgf + CQQ;)
¢ DICIQT + DQCQQE

, ami megint soros kapcsoldsra emlékeztet, vagyis a lassibb komponens kontrolldl. Ez az
eset megfelel a kétkomponensii rendszerek kolcsonos diffizigjaban a Nernst-Planck limit-
nek.



3.) Mint lattuk, az a.) és b.) esetbdl szamolt D} és Dy diffiziés egyiitthaték hasonléak.
Lényeges kiilonbség van viszont a v, és v, Kirkendall-sebességek kozott. Mindkettonek
szdmldléjaban szerepel egy (21 — Q9)-vel ardnyos és egy (D7 — Ds)-vel ardnyos tag. Az
L3 = 0 hataresetben az els6, az L3 — oo hataresetben a mésodik tag lesz meghatirozo. A
két tag elGjele pedig az egyik esetben azonos, a masikban ellentétes. Az egyik hatareset-
r6l a méasikra attérve v, nevezdje mindenképpen elGjelet valt, ezért az L3 = 0 -hoz és az
L3 — oo -hez tartozé Kirkendall-sebességek vagy mindkét esetben azonos, vagy mindkét
esetben ellentétes elGjelliek attdl fiiggéen, hogy (21 — Q) és (D1 — Do) elbjele azonos vagy
ellentétes. Képletekben:
L3 = 0 esetén
v, — D1D2(01 +CZ)Q>{V61
T chlﬁg + DQCQQT

(1 — Q)

v = D1D2(0191 + Cng)QTVCl
b= D10191Q§ + D2CQQQQT

(1 — Q)

még L3 — 0o esetén
Vg = vp = QiVer (D1 — Do)

Nézziik azt az érdekes esetet, ha y < €29 és D1 > Dy . Ez gyakran el6fordul kémiai-
lag hasonlé atomok/ionok esetén, mert a méret — és vele egyiitt a tdmeg — névekedésével
csokken a mozgékonysag — és vele egyiitt a diffizidos egyiitthaté. Ilyenek a mi modellrend-
szereink is: A Na és a K, illetve a Cl és a Br kozotti {6 kiilonbség a diffizié szempontjabdl
a méretiikkben van.

Ilyenkor az L3 = 0 -hoz és az L3 — 0o -hez tartoz6 Kirkendall-sebesség mind az a.),
mind a b.) esetben ellentétes eléjelli. A lényeges kiilonbség abban van, hogy mig Ls-at val-
toztatva v, folytonosan és monoton médon megy 4t egyik szélsé esetbdl a masikba, addig
vp-nek lényeges szingularitdsa van az L3 = W helyen, és a 0-t meg sem kozeliti.
Az 1. 4bra kvalitative mutatja a kétféle viselkedést.

Lattuk, hogy a szingularitds kornyékén a V¢ = 0 feltevés ellentmonddsra vezet, mert
végtelen nagy Vp kellene az egyenletek teljestiléséhez. Vagyis a két szélsé eset kozotti
atmeneti szakaszban az elektromos fesziiltségnek mindenképpen meg kell jelenni.

4.) Az egyes esetek kozotti szoros Gsszefiiggést jelzi, hogy a Vp = 0 esetbdl szamolt Vi,
elektromos és a Vo = 0 esetbdl szamolt Vp, mechanikai fesziiltséggradiens szdmlalgja
megegyezik. Tehat nulla mechanikai fesziiltséggradienshez pontosan akkor tartozik nagy
elektromos fesziiltséggradiens, ha nulla elektromos fesziiltséggradienshez is nagy mechani-
kai fesziiltséggradiens tartozik. Ugyanez 4ll a Vp = 0 esetbdl szamolt v, Krikendall-sebes-
ségre és a v = 0 esetbdl szamolt Vp. mechanikai fesziiltséggradiensre is. A szamlaléjuk
megegyezik, tehdt pontosan akkor tartozik nulla mechanikai fesziiltséggradienshez nagy
Kirkendall-sebesség, ha nulla Krikendall-sebességhez nagy mechanikai fesziiltséggradiens
tartozik. Végil a Vo = 0 esetbdl szamolt v, Kirkendall-sebesség és a v = 0 esetbdl sza-
molt V. elektromos fesziiltséggradiens szamldléja is megegyezik, ezért pontosan akkor
kovetkezik a nulla elektromos fesziiltséggradiensbol nagy Kirkendall-sebesség, ha a nulla
Kirkendall-sebességbdl is nagy elektromos fesziiltséggradiens kovetkezik.
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—Vv@

Ls

1. abra: v, és vy viselkedése az L3 = 0 és L3z — oo hataresetek kozotti atmenet soran

A formuldk ezen konzisztencidja miatt az el6z6vel azonos eredményre jutunk, ha a
v = 0 esetbdl szamolt Vp. és V. fesziiltséggradienseket hasonlitjuk Gssze. A vizsgalt
esetben (1 < Q9 , Dy > D3) Vpc-ben ellentétes, Vy.-ben azonos a szamlalé két tagjanak
elgjele. Ebbdl az kovetkezik, hogy az egyik széls6 esetrdl a masikra attérve Vp, elGjelet valt,
V. pedig nem. Hogy melyik széls6 esetben lesz az abszolutértékiik nagyobb, az nagyon
érzékenyen fiigg az 8—? és g—; hanyadosoktol. Mindenképpen igaz viszont, hogy Vp.-nek
van az L fiiggvényében nullhelye, Vy.-nek pedig nincs. Ez megfelel a szemléletbol ado-
d6 varakozasnak, miszerint ha a Kirkendall-eltoléddshoz mindkét alracsot figyelembe kell
venni, akkor a nagy elektromos fesziiltséggradiens Osszeegyeztetheté a nulla Kirkendall-
eltolédassal, hiszen a két alracsot ellenkezd irdnyba hajtand, viszont a nagy mechanikai
fesziiltség azonos irdnyba hajtand a két alracsot, tehdt a nulla Kirkendall-eltolédéssal nem

egyeztethetd Ossze.

Ezek a meggondoldsok indokoljak a NaCl-KCl és a KCI-KBr modellrendszerek vélasz-
tasat. Az elsOben a homogén alrics klorid-ionjai lényegesen nagyobbak, mint a keveredd
Na- és K-ionok, igy a homogén alrics varhatéan merevnek bizonyul, és jelentésen vissza-
hat a keveredésre. A masodik rendszerben a homogén alracs K-ionjai kisebbek a kevered6
klorid- és bromidionoknél, igy a homogén alracs varhatéan lagynak bizonyul, visszahatésa
a keveredésre kisebb lesz. Kilonosen tanulsigosnak igérkezik a két rendszerben a Kir-
kendall-eltolédas vizsgdlata, amibdl a mechanikai és az elektromos fesziiltség viszonyéra
reméliink informéciét. Bar a kloridion mérete lényegesen nagyobb a K-éndl, tomegiik ko-
zel azonos (s6t a K-é kicsit nagyobb), ezért konnyen lehet, hogy a fesziiltség-relaxaciéban
mégis mindkét alrdcs szerepet jatszik.
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IV. Kisérleti vizsgalatok

A kisérletek soran koncentraciékat mértem a hely fliggvényében. A profilbdl szamol-
haté a kolcsonos diffuzids egyiitthaté és — az eredeti hatarfelillet megjelolése esetén — a
Kirkendall-elmozdulds. A diffiziés egyiitthaté idofiiggésébol a fesziiltségek jelenlétére le-
het kovetkeztetni, a Kirkendall-elmozdulasbdl pedig arra, hogy melyik hatareset kozelében
van a rendszer.

1. Mintaelokészités

A mintédk NaCl, KCl és KBr egykristalyokbol késziiltek. Ezek kobos kristalyok, sima
feliilletre allitva pengével konnyen hasithaték. 5 * 5 *x 2 mm-es (vagy még kisebb) téglatest
alaku darabjaik kivaléan megfelelnek a célnak. Sajnos a hasadasi feliilet sohasem tokélete-
sen sima, az atomi simasagu teraszokat elég magas (néhdny mikronos) 1épcs6k vialasztjak
el. Ezek til nagyok ahhoz, hogy a kristdlyokat szobahémérsékleten Osszenyomva a felii-
letek jol érintkezzenek. Csiszolassal sem sikeriilt a helyzeten javitani: makroszkoépikusan
ugyan simdbb lett a feliilet, de atomi szinten durvabb, és egyuttal letakarithatatlan. A
kezdeti kisérleteknél a frissen hasitott feliileteket nyomtam 6ssze néhanyszor tiz N erdvel.
J6 esetben a kristalyok nem tortek el, mégis osszetapadtak annyira, hogy az ezt koveto
hokezelés soran gyorsan létrejojjon a megfelelé kontaktus.

2. Kirkendall-nyomjelzok

A Kirkendall-elmozdulas nyomonkovetéséhez jol 1athato szennyez6 anyag-szemcséket
kell a két anyag hatarfeliiletére elhelyezni. A nyomjelzéknek inertnek kell lenni, hogy a
vizsgalt folyamatot ne befolyasoljak. Elég nagynak kell lenniiik ahhoz, hogy a racssikokhoz
képest elmozdulni ne tudjanak, de elég kicsinek ahhoz, hogy az altaluk elfoglalt sik — a
Kirkendall-sik — helyét pontosan kijeloljék. Végiil elég ritkan kell elhelyezkednitik, hogy a
diffiziét a feliilet csokkentésével ne akadalyozzdk.

Hogy ezeket a kovetelményeket teljesitsiik, a minta két darabjanak osszeillesztése elott
az egyik feliiletre vékony (10-20 nm-es) aranyréteget vittem fel vakuum-porlasztissal. Ez
az aranyréteg a hokezelés soran — a feliileti fesziiltség hatasara — gyorsan szigetesedik, a
hatarfeliileten 0.5 - 1 mikron atmérdjii arany-cseppek jonnek létre. Ezek azutan az eredeti
hatarfeliilet racssikjaval egyltt mozognak. Az arany — a minta tobbi anyagdhoz képest
nagy rendszama miatt — a koncentraciémérésre hasznalt pasztazé elektronmikroszképban
jol latszik, igy idedlis Kirkendall-nyomjelzo.

Sajnos az aranyréteggel bevont és a sima sékristdly mar nem tapad Ossze szobahd-
mérsékleten, ezért az ilyen mintdk két darabjat kiilon kell a kemencébe tenni, és hékezelés
kozben Gsszenyomni. Ehhez minimdlis er6 is elegendd (1-2 N a fenti méret{i minték esetén),
nagyobb eré hatisira a minta a hokezelés alatt megfolyik.

3. Hokezelés

Az igy 6sszenyomott, és 600°C -on rovid ideig (1-2 perc) hékezelt mintdban j6 miné-
ségll érintkezési feliilet jon létre. Ezutan a tovabbi hékezelés nyomés nélkiil is végezhetd,
ami egyszeriisiti a mintak kezelését, tobb minta parhuzamos hékezelését, a gyors felme-
legitést és lehtitést. Hosszi (> 6h) idejii hokezelés hatdsira azonban a mintdk szétestek
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— feltehetdleg a felépiilé nagy fesziiltségek miatt — , ilyenkor tovabbra is kis nyomds alatt
kellett 6ket hokezelni. A hdékezelések alatt a homérsékletet termopérral vagy a kemence
bels6é hémérsjével mértem. A felmelegités és lehiités nem pillanatszeri voltat a rovid ideji
hokezeléseknél figyelembe kell venni. A NaCl-KCl és a KCI-KBr diffiizios parok hokezelése
egyarant 600°C -on tortént, ezen a hémérsékleten jol mérhetd, de nem tiil hosszi id6 (né-
hany éra) alatt jon létre a profil-mérési médszer szempontjabdl legkényelmesebb széleségii
diffiziés z6na (20-100 mikron).

4. Koncentracié-mérés

Az ionkoncentricidk helyfliggésének mérése elektronsugaras mikroanalizissel tortént
pasztaz6 elektronmikroszképban, a karakterisztikus rontgensugdrzds alapjan. Az Ossze-
sutott diffuziés part a hatérfeliiletre merdlegesen kell elhasitani, hogy a minta belsejét
vizsgalhassuk, ahol az egydimenzids leirds lehetséges, és ahova a hokezelés soran nem ke-
riillhetett szennyezés. A friss feliiletet — a minta feltoltodését elkeriilend6 — vékony vezetd
réteggel kell bevonni, esetiinkben ez megint egy 10-20 nm-es vakuum-porlasztott arany-
réteg. A pasztazo elektronmikroszkdp visszaszort elektron tizemmaodjat hasznélva a Kir-
kendall-nyomjelz6é aranycseppek jol latszanak, igy a diffiziés zona konnyen megtalalhato.
A nagyitas megfelelé beallitdsa, valamint a képernyon a kivant mérési pontok megjelolé-
se utan a pasztazas megszlintetésével az elektronsugéar csak a kivant pontban gerjeszti a
mintat. Ekkor a beépitett rontgen-detektorral felveheté az adott pontra jellemz6 rontgen-
spektrum. A modszer térbeli felbontasa kb. 1 mikron, mert bar az elektronnyaldb ennél
joval kisebb foltra fokuszalhaté, az alkalmazott 20 keV-es elektronok hatasara ilyen atmé-
rdjii térfogatban keletkezik rontgen-sugdrzés. Ez a felbontés a célnak béven megfelel, mert
nalunk a diffazidés zéna mar rovid hokezelés utan is legaldbb 20-30 mikron széles. Ugyelni
kell viszont arra, hogy az elektronika instabilitdsai miatt hosszabb id6 alatt az elektron-
sugar 0.5 - 1 mikront elmozdulhat. Ezért a mérés sordn a kép elmozduldsit rendszeresen
ellendrizni és korrigalni kell.

A tényleges mérési folyamatot — régi spektrum torlése, 4j mérés inditdsa, mérés befe-
jezése, a spektrum mentése, majd ugyanez Ujra — egy, a mikroszkép méréprogramja altal
végrehajtott job irdnyitja. A jobot elinditva mar csak az elektronsugar célpontjanak helyét
kell atallitani két mérés kozott. Ennek a jobnak a leirdsa a fiiggelékben talalhato.

5. Adatatvitel szamitogép és az elektronmikroszkop kozott

A rontgen-spektrum felvételét és kiértékelését az elektronmikroszképpal egybeépitett,
DEC-RT11 operéaciés rendszerii szamitogép végzi. A mér6 és kiértékelé programok al-
kalmasak a sorozatméréseknél sziikséges automatizalasra, &m programozisuk az operacios
rendszer hianyossagai és aluldokumentaltsaga miatt nehéz. Ezért sziikséges file-ok atvitele
PC-r6l DEC-RT11 ala, ami az inkompatibilitas miatt nehézkes. Szintén fontos a kiértékelo
program adatainak atvitele PC-re, ahol a tovabbi feldolgozas torténik.

A PC-rél a DEC-re torténé adatatvitelt szolgdlja az a PC-program, ami egy szab-
vanyos, 5% inch-es, HD-s floppy-ra ir DEC-RT11 formatumban. A DEC-r6l PC-re valo
adatatvitelhez egy PC soros portjat kellett dtalakitani és atprogramozni, igy a DEC-en
“kinyomtatott” adatok PC-s file-okba keriilnek. A programok és az atalakitott soros port
leirasa a fiiggelékben olvashato.
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6. A spektrumok kiértékelése

A mérés kozvetlen eredménye egy rontgen-spektrum, ebbdl kell a minta gerjesztett
pontjanak Osszetételét meghatiarozni. Ez a karakterisztikus csicsok intenzitdsa alapjan
torténik, amit a fékezési hattér illesztéssel valé meghatarozasa utan ugyancsak illesztéssel
szamolunk. A kiilonboz6 ionok az elektronsugarzas hatasara kiilonb6z6é valdszintiséggel
gerjesztédnek, és a kiilonbozoé rontgen-fotonok kijutési esélye is kiilonb6z6. Energiafiiggd
a detektor hatasfoka is, jelentOs részben az 6t lezard Be-ablak miatt, ami a Na-nal kisebb
rendszamu elemek karakterisztikus rontgen-sugarzisat egyaltalan nem is engedi at. Ezt
figyelembe kell venni, és az intenzitds-aranyokon végre kell hajtani az in. ZAF-korrekciét,
vagyis rendszdm (Z), abszorpcié (A) és fluoreszcencia (F) -korrekciét. Kiilonos gonddal
kell eljarni a Na esetén, mert az az érzékenység hatardn van, ezért a mért intenzitas kicsi.
Réaadasul ugyanitt nagy a fékezési hattér illesztésének hibdja, és a kozelben van egy, a
Cl-t6]1 szarmazo kiszokési csics, ami akkor keletkezik, ha a Si-alapi detektorbdl egy 1.739
keV -es, a Si-t6l szarmazo6 rontgen-foton megszokik, igy a detektor a ténylegesnél ennyivel
kisebb energiat mér. Ezt a kiszokési csicsot a kiértékelés elején le kell a spektrumbdl vonni,
szerencsére intenzitdsa a Cl-csics intenzitdsabdl szamolhatd. Mindezeket a szamitasokat
a DEC kiértékel6-programja végzi egy job iranyitasaval. Ennek a jobnak a leirdsa is a
fiiggelék része. A kiértékelés eredményéiil kapott koncentracidkat a job kinyomtatja, igy
lehet 6ket a nyomtaté helyett bekotott PC-n térolni és tovabb feldolgozni. Az egymast
koveté nyomtatasokbdl az érdemi informécié kikeresését és tdblazatba rendezését is egy
program végzi, ennek kimenete a koncentracio-profil.
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V. A koncentracio-profilok kiértékelése

Kisérleteink célja annak megdllapitdsa, hogy milyen hatdsok jatszanak szerepet az
ionkristalyok kolcsonos diffuziéjaban. Ehhez el6szor a diffuziét legegyszertibben leiré Fick-
egyenleteket alkalmazzuk a rendszerre.

1. Fick 2. egyenletének megoldasa

Fick els6 torvénye szerint

oc
._ _poe
J 0z

, ami koncentricié-fiiggetlen diffiziés egyiitthatd esetén a kontinuitési egyenlet figyelem-
bevételével Fick mésodik torvényébe megy at:

o _ 0%

ot 022
Ezek az egyenletek csak egyetlen komponens aramlasat irjdk le, de mint lattuk, a mi rend-
szeriink is jellemezhet6 az inhomogén alracs egyik komponensének koncentricidjaval, az
ennek dramlésat leiré egyenlet — a kényszerek miatt — megegyezik a masik komponens
aramlasat leird egyenlettel, és a rendszer egyetlen kolcsonos diffuzids egyiitthatéval jel-
lemezhet6. Ezt lehet kiszamolni, ha a Fick-egyenleteket a mért profilokra alkalmazzuk.
Mivel az egyenletek linearisak, kényelmi okbdl normalhatjuk a koncentraciéot gy, hogy az
—oo-ben 0 legyen, co-ben pedig 1. A Fick II-es egyenlet megoldasahoz kezdeti és hatarfel-
tételek kellenek, esetiinkben:

0 ,haz<0
c(z,t—O)—{l ,ha 2> 0
illetve
c(z =—00,t) =0 , c(z=00,t) =1

A differencidlegyenlet — kezdeti és hatarfeltételeknek is eleget tevé — megolddasa:

(2.1) 1+1 f( z )
c(z,t) = =+ —erf [ ——
2 2 2v Dt
, ahol

2 [ .
erf(x) = ﬁ/e_T dr
0

a hibafiiggvény. A megoldés alakilag akkor is ilyen, ha a diffiiziés egyiitthato idofiiggo:
D = D(t). Ekkor a Fick II-es egyenlet megoldasa a fenti kezdeti és hatdrfeltételek mellett
[8]:

1 1
c(z,t) = 5 + 5 erf

2 ftD(T)dT
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A kezdeti feltételbdl latszik, hogy itt a helykoordinata nullhelye a laborrendszernek az a
pontja, ahol az eredeti hatéarfeliilet volt (az in. Matano-feliilet). Ezt a pontot a profil-
méréskor nem latjuk, csak a Kirkendall-sikhoz képest tudunk tavolsdgot mérni. A Kir-
kendall-elmozdulést k-val, a Kirkendall-sikt6l mért tavolsagot z,,-mel jelolve z = z,, + k ,
vagyis

1 1 o+ k
c(zm,t):§+§erf zt—+
2(/ [ D(1)dr
\ o
t

, ezt kell a mért koncentracié-profilra illeszteni. Az illesztés paraméterei [ D(7)dr és k ,
0

t
vagyis az illesztésbol kozvetleniil ezek a mennyiségek nyerheték. Ha a kapott f D(7)dr a
0

t-nek nem linedaris fiiggvénye, akkor a diffizids egyiitthatd tényleg idofiggo. Kell6en sok
idépontban mérve a profilt elvileg meghatarozhaté az id6fiiggés is:

D(t) = jpmm

&=

Ehelyett azonban a gyakorlatban a

D=

~& | =

atlagos diffizids egyiitthatot szokds szamolni.

2. A Boltzmann-transzformacio

A diffuzids egyenlet tulajdonsdga, hogy ha a diffuzids egyttthaté id6tol fiiggetlen, va-
lamint a kezdeti és hatarfeltételek kifejezhetok A = %-vel, vagyis ugy, hogy ne szerepeljen
benniik kiilon z és ¢t , csak A , akkor a megoldés is csak A-n keresztiil fiigg z-t6l és £-t6l.
Tekintsiik ugyanis a

oc
. _ _pY°
J 0z
diffiziés egyenletet a
oc _ _9j
ot 0z

kontinuitasi egyenlettel, megengedve a diffizids egyutthaté koncentraciofiggését is: D =
D(c) . A két egyenlet ilyenkor is egybeirhato:

dc 0 dc
9= 05 (D@a)
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Keressiik a koncentraciét c(z,t) = ¢(A) , A = = alakban. A baloldal igy irhat6:

Vi
dc _ohde _ ( 1\ 1 _ _Ade
ot otd\ 2 \/,;3_ 2t d)\

a jobboldalra pedig

% (D(@%) _ % (D(c %3—5) _ % (D(C)%%) _

— %% (D(C)%> = %%% (D(c 3—?\) — %% (D(c)%)

Ezeket visszairva az id6 kiesik, és egyvaltozos differencidlegyenletet kapunk:

A dc d dc
2 2 (D=
2d\  d\ ( (C)d)\)
Ez a Boltzmann-transzformacio, amit L. Boltzmann mar a milt szdzadban felfedezett
[9]. Ha a kezdeti és hatarfeltételek is A fiiggvényei, akkor veliik ennek az egyenletnek a
megoldasa létezik, és megoldasa a kétvaltozds diffizids egyenletnek, tehat meg kell hogy

egyezzen annak egyetlen megolddsaval. Ez azt jelenti, hogy a kiilonbozé idépontokban
mért koncentracié-profiloknak ossze kell skalazédni, ha a koncentracidt % fiiggvényében

dbrazoljuk. Az igy abrazolt profilok kiilonbozé volta a diffizids egyiitthatéd idéfiiggését
jelzi, és ezen keresztiil a fesziltségek hatdsara utal.

3. A Matano-analizis

Jeloljik 4t A -t v -re, majd integrdljuk mindkét oldalt v szerint —oo -t6l A -ig:

- ] <y@) dv = [D(y)”lc(”)]A
2 dv v |

A baloldalt parcidlisan integralva, és kihasznélva, hogy A — —oo -ben a koncentracié

gyorsan eltinik — azaz kb. ugy tart nulldhoz, ahogyan % + %erf (%) , vagyis sokkal

gyorsabban, mint % , tehat lim (A¢) =0,
A——00

A A A
1 de 1 \ 1 1
~3 / (Vd—y) dv = —3 vel” o — / c(v)dv | = 3 / c(v)dv — 5)\0

Ezt visszairva, és kihasznalva, hogy —oo -ben a koncentracié derivaltja eltiinik:

N | =

A
1, de(N)
_/ c(v)dv — iAc—D()\) 5
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t rogzitése mellett az integralban a 7 = v/t helyettesitést végrehajtva és z = AVt -t

visszairva
z

1 1 1 z de(z)
5 / C(T)%dT - 5%0 =DVt =,

—0o0

, amibol kifejezhetd a diffizids egyiitthato:

Ez természetesen a z pontbeli diffiziés egyiitthatd, de egyuttal a z pontbeli koncentrici-
6hoz tartozo diffuzids egytlitthaté is. Vagyis a koncentracié-profilbél — egy derivaldssal és
egy integralassal — kiszamolhat6 a diffiizids egyiitthaté koncentraciéfiiggése. Ez a Mata-
no-analizis [10].

A fenti levezetés gyengéje, hogy D idofiiggetlenségére épiil. A gondolatmenet egy ki-
csit dltalanosabban is végigvihet6: elegendd azt feltételezni, hogy a difftizids egyiitthato
koncentracio- és idofiiggése szeparalhato:

D(c,t) = D1 (¢)Da(t)

Ekkor a Boltzmann-transzforméciéhoz hasonléan bevezethetjik a A = Z val-

t
f Dy (7)dr
0

tozot, amivel a diffizids egyenlet tovabbra is egyvaltozés differencidlegyenletre vezethetd
vissza: N d p p
c c
_2 2 D)=
2d\  dX ( 1(c d)\>

z

/tD(C’ D _{O c(r)dr — zc

A végképlet pedig igy mddosul:

de
2%

Idofiiggo esetben tehat a Matano-analizis is egyfajta idéatlagolt diffizids egyiitthatoét szol-
galtat a koncentricié figgvényében.

Fontos megjegyezni, hogy ha D koncentracio- és idofiiggése a fentinél bonyolultabb, a
levezetés nem mikodik. Maga a Matano-analizis azonban barmilyen profilon végrehajtha-
t6, és a D koncentraciéfiiggésérdl legaldbb kvalitativ informéciét ad. A kapott D = D(c)
gorbék 1d6fiiggésébil utdlag ellendrizhetd, hogy a D = D(e,t) alakjara tett feltevés meny-
nyire teljestl.

A Matano-analizis nehézsége, hogy a benne szereplé numerikus derivalds nagymeér-
tékben felerdsiti a mérési adatok hibajat. Ezért torkedni kell a minél pontosabb mérésre,
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de igy is elkeriilhetetlen a profilok numerikus simitasa derivdlas el6tt. A kapott difftizids
egyiuitthatok mindenképpen nagy hibaval lesznek terhelve.

4. A Matano-sik

A Matano-analizis sordn erdsen kihaszndaltuk, hogy a kezdeti feltétel A = 7 -vel
kifejezhet6, vagyis hogy a z helykoordindta nullhelye éppen a Matano-sik. Mivel a Mata-
no-analizis végképletében z is szerepel (és nem csak a z szerinti derivalds és integralds), mi
pedig z-t csak konstanstdl eltekintve tudjuk mérni, fontos a Matano-sik helyének meghata-
rozasa. Ezt az teszi lehet6vé, hogy kezdetben minden részecske a Matano-sik jobboldalan
van, ahol a koncentricié 1. A Matano-sikon atdramlott részecskék szdma tehat megegye-
zik egyrészt a baloldalon taldlhaté részecskék szdmdéval, masrészt a jobboldalrél hidnyzé

részecskék szamaval:
o0
/ / 1 — c
0

— 00

(hogy az egyenlet jobboldala tényleg a Matano-sik jobboldalarél hidnyzé részecskék szama,

azt belathatjuk, ha véilasztunk egy nagy, de véges L-et, ahol a koncentracié méar 1, és ahol
L L
1év6 récssik mar nem mozdulhatott el. Igy a hidnyz6 részecskék szdma [ 1dz — [ c¢(z)dz =

0 0
o0

f(l—c dz—f(l—c( ))dz .)

Mi a Klrkendall sikt6l vald z, tdvolsigot tudjuk mérni, amivel z = z,, + k , ahol k a
Kirkendall-eltolodas. Igy nalunk a Matano-sik a z,, = —k pontban van, tehat

—k oo
/ c(zm)dzm = /(1 —c(zm))dzm
—00 —k
Egy kell6en kicsi a és egy kelléen nagy b véalasztasaval
—k b b
/c(zm)dzm = /(1 —c(zm))dzm = b— (k) — /c(zm)dzm
a —k —k
, amibdl
b
k= /c(zm)dzm —b
a
és

Zm

t [ e(r)dT = (zm + k)c(2m)
/D(c, T)dr = = 5 dc

dzm,
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VI. Kisérleti eredmények

1. A NaCl-KCl rendszer

Egy NaCl-KCl diffiziés paron végrehajtott koncentracié-profil-mérés tipikus eredmé-
nyét mutatja a 2. dbra.

[+2]
[+=]

/'f.-ﬁ._—.\ﬁn e . -~ u—"
\\ / —— Na %
3 —~Cl%

r

g
* \>< —— K%
i
T \
W " /‘/ 0 \\‘_ N
-80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80

z (mikron)

2. abra: mért atomtortek a hely fiiggvényében a NaCl-KCl rendszerben, 1h 600°C -os
hokezelés utan

Lathaté, hogy az Cl atomtortje mindentitt kozel %-nek adédott, az ettol valo eltérések
a modszer hibiajanak nagysagrendjét jelzik. A tovabbi szamolasokhoz a Na atomtortjét

_ q o o 1 LNa LNa A LTNa
kell 1-re normalni. Ezt elvileg helyesen lehet megtenni az e , az mor €5 az e

képletek alapjan is. Ha z¢; pontosan % lenne, a harom képlet azonos eredményt adna. A
3. abran lathaté a harom képlettel normalt Na-atomtort.

A gorbék kozott nincs jelentds kiillonbség, tehdt mindegy, melyik képletet haszndlom
normélésra. En az % képletet fogom hasznalni, mert ezzel biztosithatd, hogy a
normalt atomtort ne adédhasson 1-nél nagyobbnak.

Els6 1épésben azt vizsgaljuk, hogy a mért profilra illeszkedik-e a Fick Il-es egyenletet
megold6 hibafiiggvény. A Fick II-esben koncentrécié (c) szerepel, a mért mennyiség atom-
tort (z), az iontérfogatok pedig kiilonbozbek, ezért az illesztés paraméterei kozé be kell

venni az iontérfogatok hanyadosat, pontosabban: Az

c
1+ bc

z=(1+Db)
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- x(Na)yx(Cl

% —a x(Na)/(x(Na)yX(K)
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3. 4abra: kiilonbozéképpen normadlt Na-atomtortek a hely fiiggvényében 1h 600°C -os
hokezelés utan

fiiggvényt illesztjiik, ahol

1 1 Zm + k
c—§+§erf —
2,/ [ D(T)dr
0
és . .
b:QZ_Ql
Q7

A 4. abrén az igy illesztett fiiggvény lathaté a beldle visszaszamolt koncentraciéval
egyiitt. Az illeszkedés jo, vagyis a mért profil lathaté aszimmetridja magyarazhatonak tii-
nik pusztan az iontérfogatok kiilonbozoségével. Az illesztésbil azonban a teljesen irredlis
Q; = 0.10 és k = 25um értékek adddnak. Valdjaban Q5 = Qg + Qe > Qne + Qe = Q7
tehat az iontérfogatok kiilonbozdéségének pont ellentétes torzuldst kellene a profilon ered-
menyezni és azt is csak joval kisebbet hiszen az ionsugarak kiilonbsége csak néhanyszor
10%, = 1.22 . A Kirkendall-elmozdulads sem lehet

a teljes diffiziés zona hosszanak maJdnem fele. A térfogatok ardnyat ezért nem szabad
paraméterként kezelni, a tovabbiakban az atomtortekbdl az irodalmi értékek segitségével
szamolok. A koncentraciét tovabbra is 1-re normélom és dimenziétlanként kezelem, ennek
ellenére sem szabad az atomtorttel keverni.
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4. abra: 1-re normdalt Na-atomtortek az iontérfogatokat paraméterként kezeld illesztés
eredményével és a beldle szamolt koncentraciéval
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5. dbra: Na-koncentricié a rd illesztett hibafiiggvénnyel, illetve simitva

Az 5. abran az igy szamolt Na-koncentricié lathatd, vele egyiitt abrazolva pedig a
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profilra illesztett hibafiiggvény, illetve a Matano-analizisbeli numerikus derivaldshoz elke-
riillhetetlen simitds eredménye. JOl latszik, hogy a hibafiiggvény illeszkedése rossz, mert
a mért értékektol valé eltérés kovetkezetes, a gorbe tartésan a mérési pontok alatt vagy
folott halad. Ez azt jelenti, hogy nem jogos a diffiiziés egyiitthatét koncentracio-figget-
lennek tekinteni. Ezt tdmasztja ald a Matano-analizis 6. dbran lathaté eredménye is, ami
a diffuziés egyiitthaté lényeges koncentracid-fiiggését mutatja.

7.0E-14

6.0E-14 .

5 0E-14
T

4.0E-14
\

D (m%s)

3.0E-14
—

2.0E-14

1.0E-14

0.0E+00
0.00 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50 0.60 0.70 0.80 0.90 1.00

6. adbra: diffuziés egyiitthatd a Na-koncentracié fliggvényében 1h 600°C -os hékezelés utdn,
a NaCl-KCl rendszerben

A 7. abran kiilonbozé hoékezelési idék utan mért koncentracié-profilok lathaték a
Boltzmann-transzformacié végrehajtasa utdn, vagyis % fiiggvényében abrazolva. A gor-
bék jél lathatéan nem skdldzédnak ossze, ami a diffuziés egyiitthatok idéfiggését bizo-
nyitja. Ez mennyiségileg is megjelenik a 8. abran, ahol a Matano-analizisbdl leolvasott,
kiilonb6z6 koncentraciokhoz tartozé diffiziés egyiitthatok az ido fiiggvényében vannak ab-
razolva. A diffuziés egytitthaté csokkenése a felépild fesziltségek diffuzidt gatlé hatasat
bizonyitja.

Ezen az abran ellenérizheté a Matano-analizis alapfeltevésének teljesiilése is. Latszik,
hogy a kiillonboz6 koncentracidkhoz tartozé gorbék hasonlé lefutdsiak, jé kozelitéssel egy-
mas szamszorosainak tekintheték. A diffiziés egyiitthaté koncentricidé- és idéfiggése tehat
a mérés pontossaganak megfeleld kozelitéssel szeparalhatd, igy a Matano-analizis kiindulé
feltevése jogos. A kiilon koncentracié- és idofliggést az 6. abra, illetve a 8. dbra barmelyik
gorbéje mutatja.

A 9. abran a Matano-sik helyének meghatarozasabol kapott Kirkendall-eltolodasok
lathatok az ido6 fiiggvényében. A kapott értékek a mddszer térbeli felolddsdnak nagysag-
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7. abra: Boltzmann-transzformalt Na-koncentracié-profilok
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8./a dbra: Matano-analizisb8l nyert Dt (pontosabban [ D(7)dr) értékek az id§ fliggvé-
0

nyében, kiillonboz6 Na-koncentraciokra, a NaCl-KCl rendszerben
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8./b dbra: Matano-analizisb6l nyert id6atlagolt diffiziés egyiitthatok az id6 fliggvényében,
kiilonboz6 Na-koncentraciokra, a NaCl-KClI rendszerben
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9. dbra: mért Kirkendall-eltolédasok a NaCl-KCl rendszerben (a NaCl irdnyaba)
rendjébe esnek, illetve a difflizids zéna hosszahoz képest elenyészéen kicsik, vagyis hiba-
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hataron beliil nullanak tekinthetok. Ez a varakozdasnak megfelel, mert itt a koncentraciok
kiegyenlitédése a varhatdéan gyorsabb alrdcson torténik, a Kirkendall-eltolédéshoz pedig a
lassti alrdcs elmozdulésa is kellene.

2. A KCI-KBr rendszer

A 10. dbran egy tipikus KCI-KBr koncentraciémérés eredménye lathato.

2]
o

e ]

T TH_\__R\‘\

— —— Br 29
& —= Cl 9%
> —+ K%

_*/

-30 -20 -10

30

2 (mikron)

10. abra: mért atomtortek a hely fiiggvényében a KCI-KBr rendszerben, 7h 600°C -os
hokezelés utan

A mérések pontosabbak, mint a NaCl-KCl rendszerben, kiilénosen kis koncentracidk
esetén. Ennek oka a Na-koncentracié mérésének mar emlitett nehézsége. Mint a 11. dbran
lathatd, a harom lehetséges médon normalt Cl-atomtort kozott itt még kisebb a kiilonbség.

Az el6z0 esethez hasonléan normélt Cl-atomtort-profil itt is jol illeszthet6 a Fick Il-es
egyenlet megolddsaval, ha az iontérfogatokat illesztési paraméterként kezeljik (lasd 12.

*

abra), de az illesztési paraméterékre itt is irredlis eredmények jonek ki: % = 0.096 az
irodalmi 1.18 helyett, illetve £ = 10.8m, ami nagyon nagy. Ezért a konlcentréciét az
atomtortbdl itt is az irodalmi ionsugdr-adatok segitségével szdmolom.

Az igy szamolt Cl-koncentrécié-profilra itt sem illik a hibafiiggvény (ldsd 13. 4bra),
tehat a diffizids egyiitthaté itt is koncentraciofiiggé. A Matano-analizis eredményét a 14.
abra mutatja, a Boltzmann-transzformalt koncentraciéprofilok a 15. abran lathatok.

Szembet{ing, hogy azonos koncentracidkhoz sokkal kisebb % értékek tartoznak, mint
a NaCl-KCl rendszerben, vagyis joval tobbet kell varni ugyanolyan széles diffizids zéna
kialakuldsara, a keveredés lényegesen lassabb, mint a NaCIl-KCI rendszerben, azonos ho-
mérsékleten. A profilok itt sem skaldzdédnak Ossze a Boltzmann-transzformdaciéval, tehat a
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11. &bra: kiilonbozéképpen normélt Cl-atomtortek a hely fiiggvényében 7h 600°C -os
hokezelés utan
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12. &bra: 1-re normalt Cl-atomtortek az iontérfogatokat paraméterként kezel$ illesztés
eredményével és a beldle szamolt koncentraciéval
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13. dbra: Cl-koncentricié a ra illesztett hibafiiggvénnyel, illetve simitva
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14. 4bra: diffuzids egyiitthaté a Cl-koncentricié fiiggvényében 7h 600°C -os hékezelés
utan, a KCI-KBr rendszerben

diffizios egyiitthato itt is id6fiiggs. Mar ezen az dbran is latszik, hogy kezdetben a diffizi6
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15. adbra: Boltzmann-transzformalt Cl-koncentracié-profilok

egyre lassul, de hosszi hoékezelés utan ismét felgyorsul. Ezt mutatja a 16. abra is, ahol
a Matano-analizisbdl nyert diffiziés egyiitthaték idofiiggése lathaté. A diffuzié lelassulé-
sdnak, majd djbéli felgyorsuldsdnak legvalésziniibb magyardzata, hogy a folyamat elején
gyorsan felépiilé, a keveredést lassité fesziiltségek lassan relaxdlnak.

A 16. &brardl olvashaté le az is, hogy egészen a 12 6ras hiékezelésig — a NaCl-KCl
rendszer esetéhez hasonléan — jogos a diffuziés egyilitthatd koncentricié- és idofiiggésének
szétvalaszthatosagat feltenni. A kozel 35 oras hokezelés utani profil kilég a sorbdl, itt a
Matano-analizis eredménye is fenntartasokkal kezelendo.

A KCI-KBr rendszerben meghatarozott Kirkendall-eltolédéds lathaté a 17. abran az
id6 figgvényében. Az eltolédas itt is hibahatdron beliil nulla, mert bar az utolsé mérések-
bol kapott -9 — -10um a hely-mérés hibdjdhoz képest jelentds, a diffuzids zéna kb 400pum-es
szélességéhez képest kicsi, két szomszédos mérési pont tdvolsdganak is csak kb. %-a, igy
szarmazhat a numerikus integralas hibajabél. Ekkora Kirkendall-eltolédasok megbizhato
kimutatisdhoz joval siirlibben kellene mérni, ami a mérorendszer nem tokéletes stabilitasa
és nem teljes automatizacidja miatt nehéz.

A Kirkendall-eltolédas hianya fontos informacié a diffiziét befolydsold fesziiltségek-
rol. Mivel itt a keveredés a lassabb alracson torténik — amit sejteni lehet abbdl, hogy a
halogenid-ionok lényegesen nagyobbak a K-ionoknal, illetve tudni lehet abbdl, hogy a keve-
redés most lassabb, mint a NaCIl-KCI rendszerben —, az esetleg fellép6 jelentds mechanikai
fesziiltség konnyen deformdlhatnd a homogén (kalium) alricsot, és nagy Kirkendall-elto-
l6dast okozna, ahogy azt az elméleti megfontoldsokndl lattuk. Az eltolédas hidnyabdl az
a kovetkeztetés vonhaté le, hogy a diffizié lefékezésében itt nem a mechanikai, hanem az
elektromos fesziiltségnek jut a meghatarozo szerep.
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16./c dbra: Matano-analizisb6l nyert id6édtlagolt diffizids egyiitthaték az id6 fliggvényé-
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17. abra: mért Kirkendall-eltolddsok a KCI-KBr rendszerben (a KCl irdnyéba)
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VII. Kovetkeztetés

A kisérletek egyértelmiien mutatjak, hogy a vizsgalt ionkristdlyok kolcsonos diffuzi-
6ja joval gazdagabb viselkedést mutat, mint amit a diffizié hagyoméanyos elmélete leirni
képes. Megjelenik a diffiiziés egyiitthatok koncentricié- és idofiiggése egyarant. A két
rendszerben ennek a fiiggvénynek szamos pontjat sikeriilt megmérni. Az idofiiggés révén
meggy6zédhettiink arrdl, hogy a fesziiltségeknek ezen rendszerek keveredésében fontos sze-
rep jut. A kezdeti gyors diffizié hamar lelassul, majd csak hosszi id6 utan gyorsul fel djra.
Fontos kvalitativ eredmény, hogy a KCI-KBr rendszerben az elektromos fesziiltség jatssza
a meghatarozod szerepet.
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VIII. Fiiggelék

A : A profil-mérést iranyito job

A kovetkezo lista a pasztazé elektronmikroszkép mérdprogramjat vezérlé meresk.job
file tartalma. A job végrehajtasanal annyiszori ismétlést kell beallitani, ahany pontban
a koncentraciét mérni akarjuk (ez esetemben mindig 18 volt). A mérések eredménye a
spekOl.eds , spek02.eds , stb file-okba keriil, ezeket fogja majd a kiértékelé program fel-
dolgozni. A job végrehajtédsa el6tt be kell dllitani a mintavétel idétartamat (ez esetemben
mindig 1 perc é16 id6 volt). A meresk.job -hoz hasonlé meresl.job , meresm.job , meresn.job
, mereso.job és meresp.job csak annyiban kiillonboznek ettdl, hogy nem a spek??.eds file-ok-
ba dolgoznak, hanem a spel??.eds .. spep??.eds -be, értelemszeriien. Ez akkor hasznos, ha
tobb profil megmérése kozben nem akarjuk az id6t a kiértékeléssel tolteni. A kiértékelésnél
ugyanis nem kell jelen lenni, illetve nem kell az elektronmikroszképnak bekapcsolva lenni,
csak a szamitogépnek.

A job "programlistaja”:

SpekO1.eds -sel kezdve spektrumokat vesz fel két sor megjegyzés
az elore beallitott ideig.
0 1 12NWOP
0 100 PVEDAX méréprogram inditasa
0 1 8NWOP
0o 1 9NWOP régi spektrum torlése
0o 1 1NWOP mérés inditasa
0o 1 1NWOP mérés befejezése
0o 1 4NWOP spektrum mentése
0 1 1NWOP .eds formatumban
0 6  +SPEK spek??.eds néven
0 1 11NWOP
0 1 12NWOP kilépés a méréprogrambdl
0 100 PVJOB befejezés
0 1 1NWOP
0 255 END OF JOB FILE
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B : Adatatviteli program PC-rol a DEC-re

Az alabbi Turbo C program neve dostoflp.c, PC-s file-okat masol egy szabvany 5%
inch-es HD-s floppy lemezre a DEC-RT11 4ltal olvashaté forméban [11]. A program a
standard inputrdl olvassa be a mésolandé file-ok nevét, és folytonosan irja 6ket a lemez-
re, majd elkésziti a megfeleld konyvtar-bejegyzéseket. Célszerii tehat a standard inputot
atirdanyitani. A file-név max. 6 karakter, a kiterjesztés max. 3 karakter lehet, a névnek
kotelez6en tartalmazni kell a nevet a kiterjesztéstol elvalaszté pontot. A névben és a kiter-
jesztésben csak betiik és szamok szerepelhetnek. A felhaszndlt lemeznek hibatlannak kell
lenni, mert a program a hibés szektorok kezelésével nem foglalkozik. A lemezen el6zdleg
1évé minden adat elvész. A program nem kezeli a file-ok 1étrehozéasédnak idejét (mivel nem
ismerjiikk az RT11 ddtum-formétumat), helyette minden dtmésolt file-nak azonos ddtuma
lesz.

A program:

#include <string.h>
#include <fcntl.h>
#include <io.h>
#include <stdio.h>
main()
{
int log,sect,sav,fej,exth,nevh,i,j,k,1,
n,most,mosth,ures,uresh,fh,hiba,hosszok[200] ;
unsigned radix;
struct ftime idok[200];
char *pont,sor[30],nev[12],nevek[200] [6],extek[200] [3],buf[511];
long hossz;
hiba=0;
log=38;
/*lemezegyseg inicializalasax/
biosdisk(3,0,0,1,9,1,buf);
/*a fileok masolasa a floppyra a 38-as logikai szektorral kezdve,
folytonosan*/
for(i=0;j;i++){
strcpy(nevek[i], "Q000QQ") ;strcpy(extek[i], "Q0Q") ;
/*file-nev beolvasasa a standard inputrol */
gets(sor);
if (j=strlen(sor)){
pont=strchr(sor,’.’);
/*ha a file-nev nem jo, az hibax*/
if ((pont==NULL) ((nevh=pont-sor)>6) | ((exth=j-nevh-1)>3)
| ((fh=open (sor,0_RDONLY+0_BINARY))==-1)){hiba=1;i—-;}
/*egyebkent a file adatainak eltarolasa a megfelelo tombokben*/
else{
strncpy(nevek[i] ,sor,nevh);
strncpy (extek[i] ,pont+1,exth);
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printf("%s.%s\n",nevek[i] ,,extek[i]);
hossz=filelength(fh) ;
getftime (fh,&idok[i]);
hosszok[i]=1=1+(hossz-1) /512;
/*a file masolasa a floppyra szektoronkentx*/
if (1>1) for(k=1;k<1l;k++){
read(fh,&buf,512) ;

/*a logikai szektor abszolut cimenek szamitasa*/
sav=log/30;fej=(log-30*sav)/15;
sect=log-30*sav-15*xfej+1;

/*iras a lemezrex/ biosdisk(3,0,fej,sav,sect,1,buf);
logt++;hossz=hossz-512;

}
read (fh,&buf ,hossz) ;
/*az utolso szektor veget feltoltjuk nullakkalx*/
if (hossz<512) for(k=hossz;k<512;k++)buf [k]=0;
/*a logikai szektor abszolut cimenek szamitasa*/
sav=1log/30;fej=(log-30*sav)/15;
sect=1log-30*sav-15xfej+1;
/*iras a lemezrex/ biosdisk(3,0,fej,sav,sect,1,buf);
1og++;
close(fh);

}
. }

/*a konyvtar letrehozasa a floppyn, a 6-os logikai szektorral kezdve, egy
blokkban (2 szektor) max. 37 file-bejegyzesselx*/
n=1i/37+1;most=38;1log=6;
/*annyi blokk teleirasa, ahanyszor 37 file megvanx/
if (n>1)for(1=1;1<n;1++){
mosth=most/256;
/*szektor fejlecenek irasax/
sprintf (buf, "%clhchchehchehehehehe"
,16,0,1+1,0,n,0,0,0,most-256*mosth,mosth) ;
pont=buf+10;
for(j=(1-1)*37;j<1*37; j++){
/*feljegyzendo adatok konverzioja a megfelelo formatumba,
es beirasuk a konyvtar-bejegyzesbex*/
pont [0]1=0;pont[1]1=4;pont+=2;
strupr(nevek[j]) ;strupr(extek[j]);
for (k=0;k<=5;k++) {if (nevek[j] [k]1<64)nevek[j] [k]+=46;
nevek[j] [k]-=64;}
for (k=0;k<=2;k++){if (extek[j] [k]1<64)extek[j] [k]+=46;
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extek[j] [k]-=64;}
radix=1600*nevek[j] [0]+40*nevek[j] [1]+nevek[j][2];
pont [1]=radix/256;pont [0]=radix-256*pont [1];pont+=2;
radix=1600*nevek[j] [3]1+40*nevek[j] [4]+nevek[j] [5];
pont [1]=radix/256;pont [0]=radix-256*pont [1];pont+=2;
radix=1600*extek[j] [0]+40*extek [j] [1]1+extek[j][2];
pont [1]=radix/256;pont [0]=radix-256*pont [1];pont+=2;
pont [1]=hosszok[j]/256;pont [0]=hosszok[j]-2566%*pont [1] ;pont+=2;
most+=hosszok[j];
pont [0]1=0;pont[1]1=0;pont+=2;
pont [0]1=218;pont[1]=12;pont+=2;
}
pont [0]=0;pont [1]=8;
/*a logikai szektorok abszolut cimenek szamitasa; iras a lemezrex/
sav=log/18;fej=(log-18%*sav)/15;
sect=log-18*sav-9*fej+1;
biosdisk(3,0,fej,sav,sect,1,buf);
1og++;
sav=log/18;fej=(log-18%sav)/15;
sect=log-18*sav-9*fej+1;
biosdisk(3,0,fej,sav,sect,l,buf+512);
1og++;
}
mosth=most/256;
sprintf (buf, "Ychchchechehehchehche" ,16,0,0,0,n,0,0,0,most-256*mosth, mosth) ;
pont=buf+10;
/*a maradek file-bejegyzesek beirasa az utolso blokkba, ugyanigy*/
if (i>(n-1)*37)for (j=(n-1)*37;j<i;j++){
pont [0]1=0;pont[1]=4;pont+=2;
strupr(nevek[j]) ;strupr(extek[j]);
for (k=0;k<=5;k++) {if (nevek[j] [k]1<64)nevek[j] [k]+=46;
nevek[j] [k]-=64;}
for (k=0;k<=2;k++) {if (extek[j] [k]<64)extek[j] [k]+=46;
extek[j] [k]-=64;}
radix=1600*nevek[j] [0]+40*nevek[j] [1]+nevek[j] [2];
pont [1]=radix/256;pont [0]=radix-256*pont [1] ;pont+=2;
radix=1600*nevek[j] [3]1+40*nevek[j] [4]+nevek[j] [5];
pont [1]=radix/256;pont [0]=radix-256*pont [1];pont+=2;
radix=1600*extek[j] [0]+40*extek[j] [1]+extek[j][2];
pont [1]=radix/256;pont [0]=radix-256*pont [1] ;pont+=2;
pont [1]1=hosszok[j]/256;pont [0]=hosszok[j]-266*pont [1];pont+=2;
most+=hosszok[j];
pont [0]1=0;pont[1]1=0;pont+=2;
pont [0]=218;pont[1]=12;pont+=2;
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}

/*bejegyzesek a maradek ures helyrol es a konyvtar vegerol*/

ures=2400-most ;uresh=ures/256;

sprintf (pont, "%chehehehehehehehehehehehehehehe"
,0,2,213,0,57,103,244,38,ures-256*uresh,uresh,0,0,250,7,0,8) ;

/*utolso blokk ket szektoranak lemezre irasax/

sav=log/18;fej=(log-18*sav)/15;

sect=log-18*sav-9*fej+1;

biosdisk(3,0,fej,sav,sect,1,buf);

logt++;

sav=log/18;fej=(log-18*sav)/15;

sect=log-18*sav-9*fej+1;

biosdisk(3,0,fej,sav,sect,1,buf+512);

/*¥Ha valamelyik filet nem talalta meg, most ad hibauzenetet*/

if (hiba)fprintf(stderr,"Hiba.\n");

exit (hiba);

}
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C : Adatatvitel a DEC-rol PC-re

A DEC-rél PC-re az adatatvitel a DEC gép soros printer-kimenetén torténik. A
printer-kimenet labkiosztasa eltér a szokvanyostol: csak a 2-es és 3-as labat hasznalja
adatatvitelre: a 2-est olvasasra, a 3-ast irdsra. A PC-n ez éppen forditva van, ezért a
szokéasos soros kabel — ami az egyik oldal 2-es labat a masik oldal 3-as labaval koti Ossze és
viszont — nem hasznalhaté a két gép kozotti adatatvitelre. Ezért, hogy a szabvany kabel
mégis haszndlhaté legyen, és hogy a PC-t a DEC nyomtatéjaval is 0ssze lehessen kotni a
DEC nyomtaté-kabelével, egy PC-portot alakitottunk 4t a 2-es és 3-as 1ab kivezetésének
felcserélésével. A soros csatlakozé tobbi labat — a vezérls- és visszajelzo jeleket — a DEC
egyaltaldn nem hasznélja, ehelyett “XON/XOFF handshaking”-et hasznal: ha a printer
puffere betelt, egy XOFF jelet (ascii 19) kiild a gépnek, mire az addig vér, amig a puffer
kiiiriilését jelz6 XON jelet (ascii 17) meg nem kapja. Az ilyen adatatvitelhez a PC soros
portjat kozvetleniil kell programozni [12], ezt végzi a kovetkezé QuickBasic program, a
ment.bas . Miel6tt a DEC-en nyomtatnank, ossze kell kotni a PC 4talakitott csatlakozo-
javal, és ezt a programot elinditani. Fontos, hogy az atalakitott csatlakoz6é mdsodik soros
portnak legyen bekotve. Az egyszeriség kedvéért a program 30 kbyte-ban korlatozza egy-
egy nyomtatds méretét. Addig ugyanis nem végezhet6 lemezmiivelet, amig a DEC a soros
vonalon ir, mert ez adatvesztéssel jarna. A program kivarja, amig a nyomtatas befejezodik
(vagyis legaldbb egy mdadospercig nem jon adat), és csak ezutdn kezd menteni, tehdt az
osszes adatnak egyben kell a pufferbe beleférni.

A program:

PRINT "Ez a program a DEC-en nyomtatott adatokat menti el."
PRINT "Az egymast koveto nyomtatasok a"

PRINT "nevl.prn, nev2.prn, ... file-okba kerulnek."

PRINT "Kilepes az F1 gombbal."

PRINT "Egy nyomtatas legfeljebb 30 kbyte lehet."

PRINT

REM A program ugy veszi, hogy vege egy nyomtatasnak, ha legalabb
REM 1 masodpercig nem jon adat.

KEY(1) ON: ON KEY(1) GOSUB vege

REM A soros vezerlo felprogramozasa: 9600 baud, 8 bit
REM + 1 stop bit, nincs paritasellenorzes, nincs interrupt
OUT &H2FB, 128: O0OUT &H2F8, 12: OUT &H2F9, O

OUT &H2FB, 3: O0UT &H2F9, O

DIM a(30720) AS INTEGER

i=1: j#=1: dtl1 =1: dt2 = .05

INPUT "File-nev eleje: ", nev$

REM XON kikuldese, amint a vonal szabad

DO: LOOP UNTIL INP(&H2FD) AND 32: OQUT &H2F8, 17

DO: LOOP UNTIL INP(&H2FD) AND 1

hibak = 0

DO

hiba = 0

REM Statusz-byte vizsgalata
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IF INP(&H2FD) AND 1 THEN

IF INP(&H2FD) AND 14 THEN hiba = 1

REM ha van adat, olvasas es idomeres ujrakezdese

a(j#) = INP(&H2F8): j# = j# + 1: t = TIMER + dtil

ELSEIF TIMER > t AND (INP(&H2FD) AND 32) THEN

REM ha letelt az ido, XOFF kuldese

OUT &H2F8, 19: t = TIMER + dt2

REM meg egy ideig folytatjuk a vonal figyeleset

DO: IF INP(&H2FD) AND 1 THEN a(j#) = INP(&H2F8): j# = j# + 1
LOOP UNTIL TIMER > t

REM Az adatok mentese, esetleg hibauzenet

sz$ = STR$(i): neve$ = nev$ + RIGHT$(sz$, LEN(sz$) - 1) + ".prn"
PRINT neve$; " mentese";

IF hiba <> 0 THEN hibak = hibak + 1: PRINT " ADATVESZTES VAGY HIBAS ADAT!!!";
PRINT

OPEN neve$ FOR BINARY AS 1

FOR k# = 1 TO j#: PUT 1, k#, a(k#): NEXT k#

CLOSE 1: j# =1: i =1+ 1

REM Varakozas, hogy a lemezmuveletek biztosan befejezodjenek
t = TIMER + dt1: DO: LOOP UNTIL TIMER > t

REM aztan XON kuldese, amint a vonal szabad,

DO: LOOP UNTIL INP(&H2FD) AND 32: OUT &H2F8, 17

DO: LOOP UNTIL INP(&H2FD) AND 1

END IF

REM aztan minden az elejerol

LOOP

vege:

PRINT hibak; " db file-ban tortent adathiba."

END
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D : Rontgenspektrumok kiértékelése

Ennek a fliggeléknek a végén a spek01l.eds , spek02.eds , stb file-okban tarolt spekt-
rumok kiértékelését végzo kiertk.job listdja taldlhatd. A spel??.eds .. spep??.eds file-ok
kiértékelését a hasonld kiertl.job .. kiertp.job végzik. Ha egy utasitassal tobb profilt
akarunk kiértékelni, célszerii egy indirekt parancs-filet 1étrehozni és lefuttatni. Pl. ha a
kiert.com file tartalma
pvjob
kiertk
18
pvjob
kiertl
18
pvjob
kiertm
18
, akkor @kiert hatasara a gép kiértékeli a spekOl.eds .. spekl8.eds, majd a spelOl.eds
. spell8.eds, végil a spem0l.eds .. speml8.eds file-okat. A job elinditasa el6tt be kell
allitani, hogy az oOsszetétel meghatarozdsdnal a program mely elemek mely csicsait vegye
figyelembe — ezeket a csicsokat ki kell jelolni, elemenként legfeljebb egyet. Be kell allitani
az intenzitds-meghatarozas és a hattér-illesztés maodjat is. Automatikus hattér-illesztés
esetén a gép sokszor nagyot téved, ezért manudlis illesztést kell haszndlni. Ehhez ki kell
jelolni a spektrumnak olyan pontjait, ahol karakterisztikus csicsok nincsenek, de a hattér
elég nagy ahhoz, hogy illeszteni lehessen.

Megfelel6 bedllitisok NaCl-KCl minta esetére:

- Na K, Cl1 K és K K vonalak kijelolése

- hattérillesztés a 0.38 keV |, 1.77 keV , 4.00 keV , 8.48 keV pontokra
- USER PEIF -ek (empirikus intenzitasfaktorok) hasznalata

Megfelel6 beallitisok KCl-KBr minta esetére:

- Br L, Cl1 K és K K vonalak kijelolése

- hattérillesztés a 0.90 keV |, 1.85 keV , 4.04 keV , 14.45 keV pontokra
- EDAX PEIF -ek haszndalata

A spektrum-kiértékel job listdja:
Ez a job a spek??.eds file-okat ertekeli ki két sor megjegyzés
a kiszokesi csucsok levonasa utan, sorban.
0 1 12NWOP

0 100  PVSUPQ belépés a kiértékel6-programba
0o 1 5NWOP spektrum beolvasdsa
0 1 3NWOP
0 6 +SPEK a spek??.eds file-bol
0o 1 3NWOP az elmentett elem-kijelolések
0o 1 3NWOP és ablakok nélkiil
0 1 3NWOP
0 1 9NWOP
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O O O OO OO O OO OO OO OO0

2NWOP
11NWOP
11NWOP
1NWOP
11NWOP
1NWOP
7NWOP
5NWOP
TNWOP
8NWOP
11NWOP
11NWOP
12NWOP
PVJOB
1NWOP
END OF JOB FILE
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X. Koszonetnyilvanitas

Koszonettel tartozom a KLTE Szilardtestfizikai Tanszék oktatdinak és hallgatdinak, de
kiilonosképpen Cserhati Csabanak, Daréczi Lajosnak és Szabd Istvannak, amiért munkam-
ban mindig készségesen segitettek, és problémaimmal barmikor bizalommal fordulhattam
hozzajuk. Kiilon koszonet Imre Arpédnak a DEC - PC adatétvitel megolddsdban nyj-
tott segitségéért. De még inkdbb koszonet illeti témavezetdimet, Beke Dezs6t és Erdélyi
Gabort a lelkiismeretes témavezetésért és azért a tiurelemért, amivel irdntam viseltettek a
diplomamunka elkésziilte soran.
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