Az OTKA projektek célja olyan alap (felfedezd) kutatasok végzése, melyek
végeredménye impakt faktoros folyoiratcikkek megjelentetésében 0lt testet. Ebben az OTKA
projektben 8 impakt faktoros folyoiratcikk megjelentetését vallaltuk. Az OTKA — 101781
projektnek nyilvanitott koszonetnyilvanitassal de facto megjelent 13 folydiratcikk, mindegyik
angol nyelven, koziiliikk 11 impakt faktoros. Az Gsszesitett impakt faktor értéke: 25 koriili.
Mivel a tamogatas 6sszege 50 millié Ft volt, kb. 2,0 MFt / impakt faktor atlagos koltséggel
termeltiik az impakt faktorokat ebben a projektben. Ez remélhetdleg elfogadhatd a miszaki
anyagtudomany teriiletén. Az instrukcioknak megfeleléen most ennek a 13 folyoiratcikknek a
lényegét irom le, maximum 15.000 karakterben.

Ezt megel6zden azonban réviden leirom, hogy milyen témakat 6lelnek fel a cikkek.
Az OTKA-projekt célja az SPT (feliileti fazisatalakulas) szamitdsa volt fémolvadékokon, egy
termodinamikai moédszerrel, a kiterjesztett Butler egyenlettel. Ennek kapcsan egy nanométer
vékonysagu réteg jelenik meg az egyfazisu folyadékok feliiletén. Ezért sziikség volt a
termodinamika nano-méretekre vald kiterjesztésére (1. cikk), illetve minden olyan fizikai
mennyiség modellezésére, melyeket a Butler egyenlet paraméterként tartalmaz: ezek a feliileti
fesziiltség és kiilonb6z6 hatarfeliileti energiak (2., 3., 7., cikkek), a molaris térfogat (8. cikk)
¢s az oldatok tobblet Gibbs energidja (6. és 12. cikk). Idokozben (a feltiinden sok elutasités
soran) kidertlt, hogy a Butler egyenlet az irodalomban messze nem annyira elfogadott, mint
ahogy azt én feltételeztem. Mivel ez az egyenlet a jelen OTKA projekt alapegyenlete, ezért
kénytelen voltam visszanyulni az alapokhoz és publikalni egy kolloidkémiai alapcikket is (10.
cikk). Kiilon cikkek jelentek meg az OTKA-projektben modellezett jelenség miiszaki
alkalmazasaira is (4., 9. és 13. cikkek). Végiil a modszert kiterjesztettem a szemcsehatar
energidkra és szemcsehatar szegregacios atalakulésra is (11. cikk).

Az els6 cikk (J153. G.Kaptay: Nano-Calphad: extension of the Calphad method to
systems with nano-phases and complexions. J Mater Sci, 2012, vol.47, pp.8320-8335, IF =
2.163, fuggetlen idézok: 26) kritikusan rendszerezi a nano-fazisdiagramok szamitasarol
felhalmozott tudasukat. A cikk 6sszefoglalja a Calphad (= Calculation of Phase Diagrams =
Fazisdiagramok szamitisa) nevii modszert, ami csak 100 nm-nél minden méretében nagyobb

fazisokat tartalmazd rendszerekre hasznalhato, majd ratér azokra a kiilonbségekre, amiket a



legalabb egyik méretében 100 nm-nél kisebb fazisokat tartalmazo (nano-)rendszerek
leirasanal figyelembe kell venni, ideértve a feliileti fazisatalakulast is.

A masodik cikk (J155. G.Kaptay: On the order—disorder surface phase transition and
critical temperature of pure liquid metals originating from bcc, fcc and hcp crystal structures.
Int. J. Thermophysics, 2012, vol.33, No.7, pp. 1177-1190, IF = 0.568, fliggetlen idézok: 3) az
egykomponensii fémolvadékok feliileti fesziiltségének modellezésérdl szol. Konkrétan azon
fémolvadékokrol, melyek a bee, fcc és hep szerkezetli szilard fémek megolvadasaval jonnek
1étre. Az eddigi modellekben a szerz6k megegyeznek abban, hogy az olvadaspont kornyékén
a fémolvadékok feliilete strukturalt, azaz a kiilsé két atomi réteg szerkezete az fcc kristaly
(111) sikjara hasonlit. Jelen cikk alapgondolata abban &ll, hogy a homérséklet novelésével
mindennek ndé az entropidja (rendezetlensége), ezért varhatéan az egykomponensi
fémolvadékok feliiletén is le fog jatszédni egy rendezett — rendezetlen 1. faju feliileti
fazisatalakulds, hasonléan a térfogati rendezett — rendezetlen fazisatalakuldshoz, amit
olvadasnak neveziink. A cikkben legjobb tudomésom szerint a vilagon elséként alkotok olyan
modellt, ami a rendezetlen feliileti fémolvadékok feliileti fesziiltségére vonatkozik. Ugy
taladltam, hogy az olvadéspont kornyékén a rendezett feliileti szerkezet a stabil (az
irodalommal 6sszhangban), de nagyobb hémérsékleten (a normal forraspont kérnyékén, de
lényegesen a kritikus hdmérséklet alatt) a rendezetlen szerkezetl feliilet valik stabilla, €s ezért
ott bekovetkezik a fent jelzett feliileti fazisatalakulas.

A harmadik cikkben (J156. G.Kaptay: On the interfacial energy of coherent interfaces.
Acta Mater, 2012, vol.60, pp. 6804-6813, IF = 3.941, fiiggetlen idézok: 8) egy uj modszert
ismertetek arra, hogy koherens szilard/szilard és folyékony/folyékony hatarfeliiletek
hatarfeliileti energidjat termodinamikai alapon tudjuk kiszdmolni. Cahn ¢s Hilliard sokat
hivatkozott (de keveset hasznalt) 1958-as cikkétdl eltéréen nem vezetek be nem, vagy csak
nagyon bonyolultan mérheté 0 fizikai mennyiségeket ahhoz, hogy a hatarfeliileti energia
szamithato legyen. A szamitashoz az ) modszer szerint elegendd ismerni a fazisok integralis
Gibbs energidjanak ¢€s molaris térfogatanak Osszetétel- €s homérséklet fiiggését, ami
jellemzden a Calphad adatokbol ismert. A kidolgozott Gij modszer az 1932-es Butler egyenlet
kiterjesztéseként is értelmezhetd. A mddszert elsd példaként az Au-Ni rendszerben talalhato
fcc/fee hatarfeliiletre hasznaltam. Mivel azonban itt nem allnak rendelkezésre kisérleti adatok,
ezért a modszert kiterjesztettem a Ga-Pb és az Al-Bi rendszer folyékony/folyékony
hatarfeliileti energidjdnak becslésére is. A modszer nagyon jO egyezést mutat a kisérleti
adatokkal. A modszert olyan rendszerekre is kiterjesztettem, ahol a két fazist nem azonos,

hanem kiilonbdzé integralis Gibbs energia fliggvényekkel irjuk le. Példaként az Al-Ni



rendszerben a Ni fcc és az AlNiz fcc fazisok kozotti koherens hatarfeliilet energiajat
szamoltam ki, ami alapvetéen fontos a szuperdtvozetek fejlesztésében. Az eredmények jo
egyezést mutatnak az irodalmi értékekkel. Erre a cikkre nem csak hivatkozasokat kaptam,
hanem furcsa modon egy német szerzéparos 2014-ben gyakorlatilag lekopizta az itt k6zolt
egyenletet (J.Brillo, R.Schmid-Fetzer: A model for the prediction of liquid-liquid interfacial
energies. J. Mater. Sci, 2014, vol.49, No.10, pp.3674-3680). J6 hir, hogy legalabb hivatkoztak
rank. Mas kérdés, hogy a folyoirat vajon miért taldlta Gjszertinek ezt a hivatkozo cikket, de ez
talmutat ezen beszamolod keretein. Az mindenesetre latszik, hogy az OTKA tamogatassal elért
eredményeink figyelmet keltettek.

A negyedik cikk (J159. T. Sandor, C. Mekler, J. Dobranszky, G. Kaptay: An improved
theoretical model for A-TIG welding based on surface phase transition and reversed
Marangoni flow. Metall Mater Trans A, 2013, vol.44A, pp. 351-361, IF = 1.730, fliggetlen
1dézdk: 9) egy olyan hegesztési eljaras elméleti megalapozasarol szol, aminek 1ényege, hogy a
hegesztendo feliiletre egy oxidréteget visznek fel a hegesztés el6tt, ami pozitivan befolyasolja
a hegesztési varrat alakjat. Ez a technologia kézel 50 éve ismert, azonban a mai napig is
legalabb négy konkurens elmélet 1étezik. Véleménylink szerint a lényeg az, hogy a felvitt
oxidréteg disszociaciojabol szarmazo és a hegesztendd acélrétegben feloldodo oxigén hatasara
a megolvadt acél feliileti fesziiltségének homérsékleti koefficiense eldjelet valt (a klasszikus,
Eo6tvos-szabalybol kovetkezd negativrol pozitivra) és emiatt irdnyt valt a feliileten fellépd
Marangoni aramlés is, aminek kdvetkeztében a széles és sekély hegesztési varrat sziik és mély
lesz. Ebben a cikkben ezt az irodalombol ismert véleményt annyiban fejlesztettiik tovabb,
hogy megmutattuk: a feliileti fesziiltség hdmérsékleti koefficiensének eldjelvaltasa a feliileti
fazisatalakuldssal magyardzhat6, ami binér monotektikus rendszerek azon oldalan jelentkezik,
ahol a komponensnek nagyobb a feliileti fesziiltsége (esetiinkben a Fe-O rendszer Fe-oldalan).
Ha az acélolvadék a feliileti fazisatalakulashoz elméletileg sziikséges (altalunk elméletileg
kiszamolt) kritikus értéknél tobb oldott oxigént tartalmaz, akkor feliiletén megjelenik egy
nanométer vékonysagih FeO hdartya, aminek a homérsékletnovelés hatasara bekovetkezd
deszorpcidja okozza a feliileti fesziiltség hdmérsékleti koefficiensének pozitiv eldjelét. Az
elméleti szdmitds eredményei és a kisérleti hegesztések jO egyezést mutattak. Az elmélet
segitségével kiszamoltuk kiilonb6zd oxidok varhato hatasat a hegesztési varratok alakjara. Az
irodalmi kisérleti adatokkal 6sszhangban gy talaltuk, hogy a legjobb hatassal a hegesztési
varratok alakjara a rutil (a titan dioxid egyik modosulata) van, ami raadasul on-szabalyozo
moédon miikodik, azaz taladagolni sem lehet (szemben a szilicium dioxiddal, ami kénnyen

tuladagolhato). Ezzel az egyezéssel tovabb noveltiik az elmélet hitelességét.



Az 6todik cikk (J162. A.Vegh, C.Mekler, G.Kaptay: A unified theoretical framework
to model bulk, surface and interfacial thermodynamic properties of immiscible liquid alloys —
Mater Sci Forum, 2013, vol.752, pp.10-19, IF = 0, fiiggetlen idézdék: 1) jelen OTKA projekt
»programado” cikkének is tekinthetd, hiszen felvazoljuk az eltervezett komplex modellek
minden olyan elemét, ami hasznélni akarunk. Taldn éppen ezért nem sikeriilt impakt faktoros
folyoiratban megjelentetni, mert tilsagosan ,,algoritmus-szeri”-re sikeredett. Fontos azonban,
hogy megjelent, hiszen a késébbi cikkekben ezt a cikket hivatkozzuk.

A hatodik cikk (J164. G.Kaptay: On the abilities and limitations of the linear,
exponential and combined models to describe the temperature dependence of the excess
Gibbs energy of solutions. Calphad, 2014, vol.44, pp.81-94, IF = 1.370, fliggetlen idézok: 11)
a binér és tobbkomponensii oldatok (ezen beliil tobbkomponensi fémolvadékok) tobblet
Gibbs energidjanak hOmérsékletfiiggésére hasznalt linearis és az altalunk ajanlott
exponencialis, illetve kombindlt (a lineéris és az exponencialisbol kombinalt) egyenleteit adja
meg és analizalja azok kisérleti adatokat reprodukald képességét. Ehhez 6sszesen 209 binér
fémolvadék és szilard fémotvozet irodalmi tobblet tulajdonsagait vettiik alapul, melyekre
hitelesnek t{ind mért adatok allnak rendelkezésre az irodalomban. Ugy talaltuk, hogy a
lineéris egyenlet a rendszerek jelentds részében nagy hdmérsékleten hibasan irjak le a kisérleti
adatokat és ellentmondanak a termodinamika 4. fotételének. Ezzel szemben az exponencialis
egyenlet a rendszerek tobbségében, mig a kombinalt egyenlet gyakorlatilag minden
rendszerben helyesen és ellentmondéas-mentesen irja le a kisérleti adatokat. Kovetkezésképpen
a kombinalt egyenletet ajanljuk hasznilni minden oldat térfogati ¢és hatarfeliileti
termodinamikai leirasara. Ez a cikk elnyerte a “the Best Calphad paper in 2014 cimet, azaz
az impakt faktoros, Elsevier altal kiadott Calphad nevli folyoiratban 2014-ben megjelent
cikkek koziil a szerkesztObizottsag szerint a legjobb cikk volt, amiért egy oklevél és egy csekk
is jart (ezeket a 2015-6s Calphad konferencian adtak at Olaszorszagban).

A hetedik cikk (J168. G.Kaptay: A method to estimate interfacial energy between
eutectic solid phases from the results of eutectic solidification experiments. Mater. Sci.
Forum, 2014, vol.790-791, pp.133-139, IF = 0, fliggetlen idézok: 0) az eutektikus
kristalyosodast jellemzd paraméterek (homérsékleti gradiens és kristdlyosodasi sebesség),
illetve az eutektikus mikroszerkezet kozott allapit meg olyan 10 Osszefiiggést, aminek
segitségével a szilard/folyadék hatarfeliileti energia szamithatova valik. Osszehasonlitva mas
kisérleti modszerekkel, j6 egyezést talaltunk, ami a modszert validalja.

A nyolcadik cikkben (J174. G.Kaptay: Approximated equations for molar volumes of
pure solid fcc metals and their liquids from zero Kelvin to above their melting points at



standard pressure. J. Mater. Sci., 2015, vol.50, pp.678-687, 2014-IF = 2.371, fliggetlen idéz6:
1) a jelen OTKA kutatas szempontjabol fontos egyik modell paraméter (molaris térfogat)
értékét modelleztem 0 K és nagy homérsékletek kozott. Ebben az a kiilonlegesség, hogy a
szilard fém molaris feliiletét az olvadaspont folé, mig folyékony fém molaris térfogatat az
olvadaspontja ald extrapolaltam, szerintem (és a biralok szerint is) hitelesen. Erre azért volt
sziikség, mert az eddigi extrapolaciora hasznalt egyenletek gyakran ahhoz az ellentmondashoz
vezettek, hogy a folyadék alacsony hémérsékletre extrapolalt molaris térfogata Kisebbre
adddott, mind a szilard, szorosan pakolt kristaly moléris térfogata, ami szerintem ,,lehetetlen”.

A kilencedik cikkben (J175. Wenquan Lu, Shuguang Zhang, Wei Zhang, George
Kaptay, Jianding Yu, Yanan Fu, Jianguo Li: Direct observation of the segregation driven by
bubble evolution and liquid phase separation in Al-10 wt.% Bi immiscible alloy. Scripta
Mater, 2015, vol.102, pp. 19-22, 2014-IF = 3.224, fiiggetlen idéz6: 1) kinai tarsszerzék
kisérleteire alkalmaztam a jelen OTKA projektben kifejlesztett modszert. A cikkben az Al-Bi
rendszer folyadék/gaz és folyadék/folyadék hatarfeliileti energidjat modelleztem, amivel jol

magyarazhatoak a shanghai-i szinkrotronban megfigyelt jelenségek.

A tizedik cikket (J178. G. Kaptay: On the partial surface tension of components of a
solution. Langmuir, 2015, vol.31, No.21, pp. 5796-5804, 2014-IF = 4.457, figgetlen idézok:
3) nem kohaszati-anyagtudomanyi, hanem kolloidkémiai folydiratban publikaltam (hiszen a
kolloidkémikusok még a kohaszoknal is kevésbé fogadjak el a Butler egyenlet érvényességét).
Ebben a cikkben azt allitom, hogy az 1932-es Butler egyenlet (500 hivatkozas) a logikai (ha
nem is torténelmi) alapja az 1878-as Gibbs adszorpcids egyenletnek (9.000 hivatkozés) és az
1918-as Langmuir egyenletnek (8.000 hivatkozas). E két utobbi egyébként fiiggetlen
egymastol, de mindkett6t 6sszekoti a Butler egyenlet. E cikk publikalasa (kiilondsen a neves
Langmuir folyodiratban) erdsen javitja a hosszi-tava esélyeket arra, hogy a konferencidkon
nyiltan és a folyoirat birdlatokban anonim mddon birdlt elméleti mdodszeriinket széles kdrben
elfogadjak. Ez kulcskérdés a jelen OTKA projekt sikeres teljesitése szempontjabol, hiszen a
Butler egyenlet hitelessége adja meg a segitségével szamolt feliileti és hatarfeliileti
fazisatalakulasi vonalak hitelességét. A cikkben kiterjesztettem a Gibbs-féle termodinamikat,
szinte ,,magatol” kovetkezett mindkét Butler egyenlet (a parcidlis feliileti fesziiltségek
egyenldsége egymassal és az oldat feliileti fesziiltségével és a parcidlis feliileti fesziiltség

térfogati- és feliileti aktivitas fliggését leir6d egyenlet).


http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.langmuir.5b00217
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.langmuir.5b00217

A tizenegyedik cikk (J182. G. Kaptay: Modeling equilibrium grain boundary
segregation, grain boundary energy and grain boundary segregation transition by the extended
Butler equation. J. Mater. Sci., 2016, vol.51, pp.1738-1755, 2014-1F = 2.371, fiiggetlen
idézok: 3) miatt kértem jelen OTKA-projekt meghosszabbitdsat. Az eredeti tamogatast
ugyanis folyadék/géz rendszerek feliiletén megjelend feliileti fazisatalakulds (SPT)
szamitasara kértem. Id6kozben (kiilonosen a Butler egyenlet altaldnos levezetésének hatasara
— lasd el6zo cikk) ébredtem ra arra, hogy ez a jelenség minden hatérfeliileten jelen, kell, hogy
legyen, €s ennek leirasara a kiterjesztett Butler egyenlet elvileg alkalmas kell, hogy legyen.
Ebben a cikkben ezt bizonyitom be elméletileg, illetve a kidolgozott modszerrel kiszamitom a
GBST = grain boundary segregation transition = szemcsehatar szegregicios atalakulas
vonalakat a Cu-Ni és az Fe-P rendszerckre. Ez mindségileg 0j eredmény, hiszen a
szemcsehatar energiat eddig altalaban a Mc-Lean egyenlettel szamoltak, aminek ugyanaz a
hibdja, mint a Langmuir egyenletnek, amivel analog: idedlis feliileti oldatot feltételez, igy a
feliileti fazisatalakulast elvileg is kizarja. Ez az 0j modell hasznos lehet a szegregaci6 okozta

ridegedés és a szegregacionak koszonhetd nano-szemcse stabilizacid eldrejelzésében is.

A tizenkettedik cikk (J183. A.Dezs6, G.Kaptay: On the general material ballance
equation(s) to calculate quasi-binary sections of multi-component phase diagrams. Arch.
Metall. Mater, 2016, vol.61, pp.75-77, 2014-IF = 1.090, fliggetlen idézék: 0) a
tobbkomponensii fazisdiagram metszetek binér metszetének szamitasarol szol €s elOkésziti a
terepet a jelen OTKA projektben csak binér rendszerekre vallalt diagramok tobbkomponensii

diagramokra valo kiterjesztéséhez.

A tizenharmadik cikkben (J185. G.Levai, M.Godzsak, T.I.T6rok, J.Hakl, V.Takats,
A.Csik, K.Vad, G.Kaptay: Designing the color of hot-dip galvanized steel sheet through
destructive light interference using a Zn-Ti liquid metallic bath. Metall. Mater. Trans. A.,
2016, vol.47A, pp. 3580 — 3596, 2014-IF = 1.703, fliggetlen idézOk: 0) azt mutatjuk be
kisérletileg és elméletileg, hogy az interferencianak koszonhetéen a jelen projekt keretében
szamolt vékony filmek hogyan valtoztatjdk meg az anyag szinét. Nemcsak a szin, hanem

minden egyéb tulajdonsag is megvaltozik a spontan kialakul6 vékony rétegek miatt.



