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Kompetenciak

2014 ota foglalkozom folyadékok €és amorf anyagok atomi szintli szerkezetének vizsgalataval,
szimulacios ¢és kisérleti (neutrondiffrakcios (ND), rontgendiffrakcios (XRD) és
rontgenabszorpcios (EXAFS)) modszerek alkalmazédsaval. Az elmult években szédmos
anyagcsaladot tanulméanyoztam az iivegek €s molekularis folyadékok teriiletén.

Munkdm soran elsésorban a szimulaciok megvalositasan, a kapott konfiguraciok elemzésén,
¢s az eredmények kiértékelésén dolgoztam, de tapasztalatot szereztem diffrakciés mérések
elvégzésében is (XRD mérések, SPring-8 szinkrotronnal).

Az altalam egyik leggyakrabban hasznalt technika a forditott Monte Carlo (Reverse Monte
Carlo, RMC) szimulacid, melynek segitségével olyan részecskekonfiguracidkat allitunk eld,
amelyek egyszerre reprodukaljak a diffrakcios és EXAFS mérésekbdl szarmazod kisérleti
adatokat és egyuttal megfelelnek az egyéb ismeretekbdl szarmazd kényszerfeltételeknek is
(pl. stirtiség, kotési preferenciak, szogeloszlasok stb.). (RMC++, RMC POT kodok)

A masik fontos szimulaciés eljaras a klasszikus molekularis dinamikai (MD) szimulaciok
kore. Ebben az atomok kozotti kdlcsonhatasokat effektiv parpotencialok segitségével
kozelitjilk, majd a klasszikus mozgasegyenletek megoldasaval hatdrozzuk meg az atomok
szamitott parkorrelacids fliggvények segitségével kiszamithatjuk a szerkezetei fliggvényeket,
melyeket a diffrakcids kisérletekbdl kapott gorbékkel vethetiink 0ssze. A kisérleti adatokkal
valo legjobb egyezést ado kdlcsonhatasi potencidlok megtalalasa alapvetd a szerkezet helyes
leirasahoz. (GROMACS, DL_POLY szoftvercsomagok)

A két modszert 6tvozi az RMC POT szimulacid, melynek soran az RMC eljarasban
megszokott ~moddon  keressiik a  kisérleti  adatokkal legjobban = megegyezd
részecskekonfiguraciokat, de kozben az MD szimulaciokban is alkalmazott kolcsonhatasi
potencialok segitségével energetikailag realis konfiguracidkat valaszthatunk ki, illetve ezek
segitenek a molekulak alakjanak megtartasaban is. (RMC_POT szoftver)

Nagy tapasztalattal rendelkezem a fenti szimulacios eljarasok alkalmazéasaban. A kiilonb6zd
moddszerek egyiittes haszndlata egyediilalldo lehetdséget ad szdmomra: az anyagok széles
spektrumanak vizsgalatat teszi lehetdéveé, olyan esetekben is, ahol egyik vagy masik metodus
onmagaban nem elegendo.

A szimulacios eljarasokkal kapott, a kisérleti adatokkal kompatibilis részecskekonfiguraciok
szolgalnak alapul a szerkezeti jellemzdk meghatarozasara. Megismerhetéek tobbek kozott a
kotési preferencidk, kotéstavolsagok, orientacios preferenciak, koordinacids szamok, valamint
a kotési halozat topoldgiai jellemzdi.

Az elmult években livegek koziil elsésorban a kalkogén tivegek (pl: Ge-As-Se, Ge-Ga-Se, Ge-
Ga-S, Ge-Sb-Se, Ge-Sb-S, Ge-Ga-Sh-Se, Ge-Ga-Sb-S, Ge-Te, Ge-Ga-Te, Ge-S) szerkezetérol
szereztem ismereteket, de tanulmanyoztam fémiivegeket (Pd-Ge, Ca-Mg-Zn) is. A
molekularis folyadékok koziil vizsgalataim a vizre, aldehidekre, alkoholokra, alkohol-aldehid
¢s alkohol-viz keverékekre, valamint elektrolit oldatokra terjedtek ki.

Rendelkezem a tudomanyos munkahoz sziikséges informacidtechnologiai kompetenciakkal
(programozas, szovegszerkesztés, adatfeldolgozas, dabraszerkesztés, prezentaciokészités,
bibliografiai adatkezelés stb.), Windows és Linux operacios rendszereken egyarant.



A szakmai feladatokon til a Wigner FK munkavallaloit kozosségbe tomoritd szakszervezet
vezetésében veszek részt csoport bizalmiként, melynek sordn kozdsségépitési,
kommunikécios, vezetési ¢és érdekérvényesitési kompetencidkra, valamint (munka)jogi
ismeretekre is szert tettem, amelyek nagyon hasznosak lesznek a palyazatokban és mas
intézményekkel vald kapcsolattartasban.

Rendszeresen foglalkozom fiatalokkal (kozépiskolas kutatodiak program, TDK-z6 és BSc-s
diakok), mely tevékenységgel elkezdtem felépiteni a témavezetdi kompetencidkat is.

Az elmult év soran munkam a Kutatokoézpont altal tavaly beszerzett differencialis pasztazé
kaloriméter (DSC, Differential Scanning Calorimeter, PerkinElmer DSC-8000) berendezés
iizemeltetésével boviilt. Ez a berendezés -170 °C és +750 °C kozotti homérséklet-
tartomanyban haszndlhatd (jelenlegi mintatartokkal +600 °C-ig), a specialis mintatartoknak
kdszonhetden olyan minték is vizsgalhatoak vele, melyek szobahdmérsékleten folyékonyak.
fgy példaul mér vizsgalni tudtuk alkohol-viz keverékek viselkedését az olvadasi
hémérsékletiik kornyezetében.

Valogatott publikdaciok az utobbi 5 évbol

1. I. Pethes, L. Pusztai, L. Temleitner, Evolution of the hydrogen-bonded network in
methanol-water mixtures upon cooling, J. Mol. Lig. 386, 122494 (2023). (IF: 6.0, fliggetlen
hivatkozasok: 0)

Ebben a cikkiinkben a metanol-viz keverékekben kialakuld hidrogén-kotés (H-kotés) halozat
viselkedését vizsgaltuk a homérséklet és az alkohol koncentracid fiiggvényében, MD
szimulaciok segitségével. (A valasztott kolcsonhatasi modell alkalmassdgat ND és XRD
mérési eredményekkel dsszehasonlitva egy korabbi munkankban igazoltuk.!) Meghataroztuk
a kiilonb6z6 molekulak kozotti H-kotések szamat, a viz €s az alkohol donor/akceptor szerepét,
egyes alrendszerek esetében vizsgaltuk, a kialakult klaszterek méret-eloszlasat, a primitiv
gytlirlik tipus és méret szerinti eloszlasat meghatarozva.

2. 1. Pethes, P. Jovari, S. Michalik, T. Wagner, V. Prokop, I. Kaban, D. Szaraz, A. Hannon,
M. Krbal, Short range order and topology of binary Ge-S glasses, J. All. Compd. 936, 168170
(2023). (IF: 6.2, fiiggetlen hivatkozasok: 0)

Ebben a munkaban a kalkogén iivegek csaladjdba tartozd germanium-kén iivegek
szerkezetével foglalkoztunk. 4 kiilonbozd sszetételli mintat vizsgaltunk ND, XRD és EXAFS
mérésekkel, RMC szimulaciok segitségével. Megallapitottuk, hogy mindegyik mintara igaz,
hogy benne a germanium szomszédjainak szdma 4, a kén szomszédjainak szama pedig 2
(teljesitik az un. Mott-szabalyt). Az iivegek szerkezetét a kémiailag rendezett haldzat
modelljével lehet leirni: a Ge-S kotés minden mintaban preferalt, kén-kén kotések csak a
kénben gazdag Osszetételll livegben, mig Ge-Ge kotések csak germaniumban gazdag iivegben
talalhatdéak meg. A kapott konfiguraciokat topologiailag is elemeztiik, megallapitva, hogy a 6

11. Pethes et al., J.Mol.Liq. 314, 113664 (2020)



elemli gylriik gyakorisaga szignifikdnsan magasabb, mint véletlenszerli elrendezddés
esetében lenne.

3. 1. _Pethes, Towards the correct microscopic structure of aqueous CsCI solutions with a
comparison of classical interatomic potential models, J. Mol. Lig. 361, 119660 (2022). (IF:
6.0, fiiggetlen hivatkozasok: 2)

Ebben a munkdban tomény cézium-klorid oldatok szerkezetének meghatarozasaval
foglalkoztam. 30 kiilonb6z6 potencial modellel végeztem MD szimulaciokat, 3 kiillonb6zo
toménységl oldaton. Kiszamitottam a modellek altal jelzett stirliséget, diffuzids egyiitthatot és
dielektromos allandot, ezeket az irodalomban fellelhetd kisérleti eredményekkel vetettem
Ossze. A kapott részecskekonfiguraciokbol a parcialis parkorrelacios fliggvényeket és
diffrakcios szerkezeti fliggvényeket szamitottam ki. Utdbbiakat korabbi mérési
eredményekkel vetettem Ossze, megkeresve a kisérleti szerkezeti fliiggvényekkel leginkabb
kompatibilis potencidl modelleket. Ezen modellek alapjan meghataroztam a szerkezet
jellemzdit: az ion-viz tdvolsadgokat, az ionok koriili vizmolekuldk szamat, az ion-parok atlagos
szamat ¢és tavolsagat, tovabba a kialakult H-kotés hélézat fobb tulajdonségait.
Megallapitottam, hogy nem csak a tl sok ionpart eredményezd modellek, de a tul kevés
ionpart eredményezd modellek sem Osszeegyeztethetdek a kisérleti adattal.

4. 1. Pethes, L. Pusztai, K. Ohara, L. Temleitner, Temperature-dependent structure of 1-
propanol/water mixtures: X-ray diffraction experiments and computer simulations at low and
high alcohol contents, J. Mol. Lig. 340, 117188 (2021). (IF: 6.663, fiiggetlen hivatkozasok: 4)
Ebben a munkaban 1-propanol — viz keverékek szerkezetét vizsgaltuk kisérletek (XRD) és
szimulaciok (MD) segitségével. A teljes alkohol koncentracion, szobahdmérséklettol
fagyaspontig vizsgaltuk a keverékeket. A kapott részecskekonfiguraciokbol meghataroztuk a
parcidlis radidlis eloszlasfiiggvényeket. Megvizsgaltuk a kialakulé H-kotés haldzatot, az
atlagos H-kotés szamot a kiilonb6z6 molekulaparok esetében, az egyes molekulafajtak
viselkedését hidrogén donor €s hidrogén akceptor szerepben. Megallapitottuk, hogy a halozat
a hiités hatasara egyre dsszefiiggébbé valik.

5. . Pethes, 1. Bako, L. Pusztai, Chloride ions as integral parts of hydrogen bonded networks
in aqueous salt solutions: the appearance of solvent separated anion pairs, Phys. Chem. Chem.
Phys. 22, 11038. (2020). (IF: 3.676, fiiggetlen hivatkozasok: 14)

Ebben a munkédban tomény LiCl oldatokban létrejové H-kotéses halozat vizsgélataval
foglalkoztunk. A korabbi munkdimban? megvizsgalt kolcsdnhatasi potencidlok kozil a
szerkezet leirasara leginkabb alkalmasnak bizonyulot kivalasztva, MD szimulacidkbol kapott
konfiguraciokban elemeztiik a H-kotés halozat karakterisztikus jellemzoit: a kotések szamat, a
kialakul6 klaszterek méreteit, perkolaciot, gytirliket. Ramutattunk, hogy a szerkezet korrekt
leirasat nem csak a vizmolekulak haldzata, hanem a klorid ion és a vizmolekulak Aaltal
kozosen alkotott H-kotés haldzat adja meg. Megmutattuk, hogy tomény oldatokban nem csak
kontakt és olddszer-szeparalt anion-kation parok, de oldoszer-szeparalt anion-anion parok is
talalhatoak. A hélozat-analizis segitségével tovabbi eszkdzt sikeriilt talalnunk a kolcsonhatasi

2 1. Pethes, J.Mol.Liq. 242, 845 (2017); 1. Pethes, J.Mol.Lig. 264, 179 (2018)



potencialok Osszehasonlitasara: a kisérleti adatokkal jobban egyezé modellekben az ionok és
vizmolekuldk jobb keveredése figyelhetd meg a kialakuld H-kotés halozatban.

6. I. Pethes, V. Nazabal, J. Ari, 1. Kaban, J. Darpentigny, E. Welter, O. Gutowski, B. Bureau,
Y. Mssaddeq, P. Jovari, Atomic level structure of Ge-Sb-S glasses: Chemical short range
order and long Sb-S bonds, J. All. Compd. 774, 1009 (2019). (IF: 4.65, fiiggetlen
hivatkozéasok: 13)

Ebben a tanulmanyban Ge-Sh-S iivegek szerkezetét hataroztuk meg ND, XRD és EXAFS
mérésekkel és RMC szimulaciokkal. Megallapitottuk, hogy az dsszetevok tobbnyire kdvetik a
8 — N szabalyt (igy a germéaniumnak 4, antimonnak 3, kénnek 2 szomszédja van), de az
antimon atomok egy része ennél tobb kén szomszéddal rendelkezik, melyek kissé nagyobb
tavolsagra helyezkednek el. Az livegek szerkezetét a kémiailag rendezett véletlen halozat
modelljével lehet leirni, a germanium és antimon atomok a kén atomok kozelségét
preferaljak, igy kénben gazdag ilivegekben a Ge és Sb atomok kozotti kotések szama
elhanyagolhat6. Kénben szegény o6tvozetekben a Ge-Sb parok jelenlétét mutattuk meg.

7. 1. Pethes, The structure of aqueous lithium chloride solutions at high concentrations as
revealed by a comparison of classical interatomic potential models, J. Mol. Lig. 264, 179
(2018). (IF: 4.561, fiiggetlen hivatkozasok: 23)

Ez a kozlemény LiCl tomény vizes oldatainak szerkezetével foglalkozik. 29 kiilonb6z6 ion-
viz kolcsOnhatasi modellel végeztem MD szimulacidkat, mely modelleket egy korabbi
kozleményben® gytijtottem ssze. A modellek ,,josagat” korabbi kisérleti adatokkal vald
kompatibilitadsuk alapjan allapitottam meg, ehhez olyan RMC szimuléciokat is végeztem,
melyekben a kisérleti adatsorok mellett az MD modellbdl kapott parcidlis parkorrelacios
fiiggvényekhez (PPCF) val¢ illeszkedést is megkoveteltem. Az illeszkedés mindsége alapjan
,rangsorolni” tudtam az egyes modelleket. A LiCl oldatok olyan modelljét adtam meg, mely
0sszhangot teremt a kisérleti €s szimulacids eredmények kozott.

3. Pethes, J. Mol.Lig. 242, 845 (2017)



Kutatasi terv

Az amorf anyagok és a folyadékok fizikai, kémiai tulajdonsdgainak jobb megértése
megkoveteli ezen anyagok szerkezetének atomi, illetve molekuléris szinti megismerését. A
hosszt tavu rend hidnya miatt a szerkezetvizsgalathoz specidlis technikakra van sziikség: a
mérések (ND, XRD, EXAFS) mellett fontos szerepe van a szimulaciés modszereknek is
(RMC, MD, illetve ezek kombinacidja). A tervezett kutatdsaimat ezen kisérleti és szimulacids
eszk6zok segitségével fogom végezni, kihasznalva a szimulaciok ujszerli, kombinalt
alkalmazasaban rejlé lehetdségeket. Terveimben fontos szerepet kap az idén érkezett 0j
rontgendiffraktométer, amivel az XRD mérések jelentds részét el fogom tudni végezni. A
szobahdmérsékleti vizsgalatokat szeretném szélesebb hémérséklettartomanyra is kiterjeszteni,
ezt teszi lehetové az 1) diffraktométerhez tartozé hiitd-fiitd mintakornyezet, mellyel -190 °C
¢s +600 °C kozotti mintahdmérsékletek érhetdek el. Az egyes anyagoknadl a megfeleld
homeérsékleteket a DSC berendezésen végzendd eldzetes mérésekkel fogom meghatarozni.

Az elkovetkezd években az alabbi hdrom {6 teriiletre szeretnék koncentrélni:

1. Kalkogén iivegek szerkezete. A kalkogén (S, Se és Te alapt) iivegeket széles korben
hasznaljak a fotonika, optika és informatika szamos teriiletén (pl. infravoros optikai vezetok,
szenzorok, DVD stb.).* A szerkezet jellemzéi (preferalt kotések, legkdzelebbi szomszédok
jellemz6 szdma (azaz a koordinacids szam), kialakuldo kotéshalozat stb.) az Osszetevok
aranyanak fliggvényében valtoznak, amit tobbféle elméleti modellel probalnak
megmagyarazni. A kalkogén iivegeket alkotd atomok tobbnyire eleget tesznek az tin. Mott-
szabalynak, az egyes atomfajtak koordinacidos szama 8 — N, ahol N az atom valencia
elektronjainak szdma. Eszerint példaul a Ge atomok 4 szomszéddal rendelkeznek, az As és Sb
atomok koordinacids szadma 3, mig a kalkogén atomok 2 kotésben vesznek részt. A kialakuld
kotések tipusardl a kémiailag rendezett haléozat modellje ad informacidt, mely szerint a
kalkogén és nem-kalkogén atomok 4ltal alkotott kotések preferaltak, sztdchiometrikus
Osszetétel esetén csak ilyenek fordulnak eld. Kalkogén talsulytt mintakban megjelennek a
kalkogének kozotti kotések, mig kalkogénben szegény mintdkban a nem-kalkogén atomok
altal alkotott parok is megfigyelhetdek. Szamos fizikai tulajdonsag valtozik az atlagos
koordinaciés szam (MCN) fiiggvényében. Atlagtér-elméleti szamolasok alapjan MCN = 2.4
esetén atmenet figyelhetd meg egy alulhatarozott rugalmas és egy tulhatarozott merev haldzat
kozott. A két fazis kozott a modellek egy Un. intermediate (merev, de fesziiltségmentes
topoldgiai) fazist is valdsziniisitenek, melyben az iiveg oregedés nélkiil, reverzibilis médon
viselkedik.> MCN = 2.67-nél egy masodik atmenetet jelez a modell, egy topologiailag 2
dimenzids ¢és egy 3 dimenzios halozat kozott. Kalkogén iivegekben az atlagos koordinécids
szam jellemzden 2 — 3 kozo6tt van, igy ezek az anyagok kivald alanyai ezen modellek
vizsgalatanak.

4J. L. Adam, X. Zhang (szerk) Chalcogenide Glasses Preparation, Properties and Applications, Woodhead Publishing Ltd,
Cambridge, 2014; A. R. Hilton Chalcogenide Glasses for Infrared Optics, McGraw-Hill, New York, 2010; Musgraves J.D.,
Hu J., Calvez L. (szerk) Springer Handbook of Glass, Springer, Cham, 2019; B. Gholipour et al., J. Phys. Photonics 5 (2023)
012501
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Az elmult évek sordn szamos 2, 3, illetve 4 alkotéelemii kalkogén iiveg szerkezetét
vizsgaltuk. Megallapitottuk, hogy a vizsgalt anyagokban a 8 — N szabdly teljesiil, kivéve a Ga
tartalmu mintakat, ahol mind a Ga, mind a kalkogén atomok koordinacids szama eltér a Mott-
szabaly altal jelzettdl. A kémiai rendezettségre vald torekvés eltéréd mértékben figyelheté meg
a vizsgalt tivegekben, leginkdbb az arzén tartalmu iivegek viselkednek rendezetleniil. Az
eltérések alaposabb feltarasdhoz tovabbi Ge-As-Se Osszetételeket szeretnék megvizsgalni,
kiegészitve a kétkomponensii (és rendezett) alrendszerek (Ge-Se, As-Se) tanulmanyozasaval.
Mivel ezen 6tvozetek nagyon széles Osszetétel tartomanyon alkotnak iiveget, ez lehetdséget
teremt arra is, hogy az atlagos koordinacidos szam fliggvényében kialakuld fazisok jeleit
kutathassuk benne. Vizsgalni fogom a kotéshalozat viselkedését, véletlenszertiségét, illetve a
benne eléforduld jellegzetes motivumokat. Egy masik folytatando szal az antimon tartalmu
iivegek szerkezete, ahol a GeSbS és GeSbSe rendszereket mar tanulmanyoztam, szeretném ezt
a tellur bazisu iivegekkel teljessé tenni. Az iivegekben megfigyelhetd kotési preferenciakat és
koordinacios szamokat egységes keretek kozott, a korabbi publikacionkban® altalunk
bevezetett ,rovid-tavi rend koefficiens” (kiterjesztett Warren-Cowley rendparaméter)
segitségével is Ossze szeretném hasonlitani. A vizsgalatokat diffrakcios és EXAFS adatokon
alapulo RMC szimulaciok segitségével tervezem elvégezni.

2. Alkohol-viz rendszerekben kialakulé hidrogén-kotés halézat. Ezen a vonalon mar
nagyon sok minden elkésziilt az elmult években, itt elsésorban a kapott eredmények
Osszegzése, egységes modon torténd Osszevetése van hatra. Hogyan befolyasolja a szénlanc
mérete a kiilonb6zé molekuldk kozotti hidrogénkotések szamat, annak hémérséklet és
koncentraci6 fiiggését? Mennyire tér el a kiilonb6zd Osszetevok kozotti (viz-viz, alkohol-viz,
alkohol-alkohol) H-kotés szamok nagysaga az dsszetétel fiiggvényében elméletileg varhat6tol
(excess H-bond), illetve miként valtozik ez a hdmérséklettel, illetve az alkohol tipusaval? A
metanol-viz rendszerben a H-kotott vegyes parok esetén a hidrogén donor/akceptor viselkedés
alapjan megkiilonboztetett parok (metanol donor €s viz akceptor, illetve metanol akceptor és
viz donor) szdma nem azonosan valtozik a homérséklettel/’koncentracioval, jellemzo
energidjuk eltérd. Mit lehet mondani a nagyobb szénlancu alkoholok esetében? Vannak-e
kiilonbségek az 1-propanol — viz és a 2-propanol — viz rendszerekben kialakulé H-kotés
halézat tulajdonsagai kozott? Ezeket a kérdéseket MD  szimuldciokbol kapott
részecskekonfiguraciok elemzésével tervezem vizsgélni.

3. Tomény elektrolit oldatok szerkezete. Az elektrolit oldatok alapveté fontossagiak mind a
bioldgiaban (sejtnedvek), mind az ipar teriiletén (pl. korr6zid), de a mindennapi élet allando
velejaroi is (pl. tengerviz). Energiatarold rendszerekben valo alkalmazasuk miatt napjainkban
is kutatasok kozéppontjaban allnak.” A tobb évtizedes eréfeszités ellenére még szamos kérdés
nyitott a szerkezetiikkel kapcsolatban, pl. az ionok koriili vizmolekuldk szama és orientacidja,
a kontakt ionparok jelenléte stb.® Ezen a teriileten eddig 2 rendszert vizsgaltam alaposan (LiCl
és CsCl vizes oldatai). Ennek soran megallapitottam, hogy az erésen informacidhianyos

5]. Pethes et al., J. Phys. Chem. B 120 (2016) 9204

7 B.Y.Tang et al., Energy. Environ. Sci. 12, 3288 (2019); D. L. Chao et al., Sci. Adv. 6, eaba4098 (2020); J. H. Huang et al.
Small Methods 3, 1800272 (2019)

8N. F. A.van der Vegt et al., Chem. Rev. 116, 7626 (2016); Y. Marcus, Chem. Rev. 109, 1346 (2009)



helyzetben (jellemzdéen 2 diffrakciés mérés 10 fiiggetlen parcialis parkorrelacios
fiiggvényhez) tobb kolcsonhatasi potencidl modellel végzett MD szimulacio segitségével a
szerkezet megbizhatobb leirasahoz juthatunk. Az elkovetkez6 években folytatni szeretném a
megkezdett munkat, tovabbi cézium halogenid és mas sok vizsgalatdval. Szdmos ion-viz
potencial modellel végzek MD szimulaciokat, a kapott konfiguraciokbol szamolt szerkezeti
fliggvényeket diffrakcios kisérleti adatokkal Osszevetve, valamint a H-kotéses halozat
analizisével keresem meg a legalkalmasabb potencialszetteket. Az MD szimulaciokat sziikség
szerint RMC POT szimulaciokkal fogom kiegésziteni a kisérleti eredményekkel valé minél
jobb egyezés érdekében. A kapott részecske-konfiguraciokbol szerkezeti jellemzoket
(koordinacios szamok, kotés tavolsagok, szogeloszlasok stb.), a H-kotés halozat jellemzoit
(H-kotés szamok, klaszterek, gytirik, esetleges mikro-szegregacio) fogom meghatarozni. Az
1:1 tipusu sok vizsgalatat 1:2 (MgClz, CaClz) sokkal folytatnam. Hosszabb tavon alkohol-viz
oldoszeres séoldatok vizsgalataval kapcsolndm 0Ossze a vizsgalt rendszereket. Tobb oldat
esetében mar kordbban publikalt adatok allnak rendelkezésre. Ezeket az intézetben Gjonnan
beszerzett rontgendiffraktométeren végzendd 1) mérésekkel szeretném kiegésziteni. A
szobahdmérsékletli vizsgalatokat szeretném kiterjeszteni szélesebb hdmérséklet-tartomanyra
is, kihaszndlva az 0j diffraktométerhez tartozo, mintak hiitését-fiitését lehetévé tévo kalyhat
is. Az oldatok vizsgalatra érdemes hdmérsékleti tartomanyainak kivalasztdsit a DSC
berendezésen végzendo eldzetes mérések segitségével tervezem elvégezni.

Fiiggelék: roviditések jegyzéke

ND: neutron-diffrakcio

XRD: rontgen-diffrakcio

EXAFS: Extended X-ray Absorption Fine Structure, a rdntgenabszorbcios
hataskeresztmetszet finomszerkezete

RMC: forditott Monte Carlo

MD: molekularis dinamika

MCN: atlagos koordindcios szam

H-kotés: hidrogén-kotés

DSC: Differential Scanning Calorimeter, differencialis pasztazo kaloriméter



