4. télévi beszdmolo
Nagy Daniel daniel.nagy @ttk.elte.hu
Statisztikus fizika, bioldgiai fizika és kvantumrendszerek fizikdja PhD program
TémavezetSk: Dr. Oroszlany Laszld, Dr. Koltai Janos
A dolgozat cime: Study of Electron Transport in Patterned Disordered Graphene

Bevezetés: A témam a topologikus tulajdonsagok vizsgalata két -€s haromdi-
menzids rendszerekben. A kétdimenzids rendszerre egy példa a grafén, mely la-
borban konnyen el6allithatd, mérésekre jOl felhaszndlhat. A kétdimenzids, 1d6-
tiikkrozésre inveraidns, tiltott sdvval rendelkezd anyagoknak, két szigeteld fazisa
lehetséges: a trividlis és a topologikus. A tiszta grafén idedlis félfém, azonban
elektronikai tulajdonsdgai nagymértékben befolyasolhahtéak, ha nehéz fémekkel
szennyezziik, ekkor 1étre johet a tiltott sav. Ehhez olyan fémeket kerestiink, amik-
nek a kotési energidjuk minimuma a grafénracs hatszogeinek a kozepe felett he-
lyezedik el. Ekkor két fontos, dltalam vizsgélt kdlcsonhatds jelenhet meg, ami a
tiltott sav topologikus jellegét befolyasolja: a Kekulé-féle racstorzitas és a Kane-
Mele tipust masodszomszéd kolcsonhatds. Ezen kolcsonhatasok vizsgalata izgal-
mas kutatasi tertiilet.

A haromdimenzids, id6tiikrozési szimmmetridval rendelkezd szigetel6k 3-féle to-
pologikus dllapottal rendelkezhetnek: trividlis (TI), gyenge (WTI) -vagy erds
(STI) topologikus szigetel. A cirkdnium-pentatellurid (ZrTes) j6 lehetGséget
nyujt a WTI-STI dtmenet elméleti és kisérleti vizsgdlatara, ugyanis a ZrTes mar
kis deformacidk hatadséra fazisatalakuldson megy keresztiil.
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Az el6z6 harom félévben elért kutatasi eredmyének osszegzése: A grafénnel
kapcsolatos kutatdsokotat folytattuk, az azzal kapcsolatos numerikus modelt fi-
nomhangoltuk. A szennyezett grafént leir6 szoros kotésli modellben minden ada-
tom a hozza legkozelebb esd 6 szénatom kozott indukdl Kekule és Kane-Mele ti-
pust hoppingokat. A Kekule-torzitas, a grafén geometridjabol fakaddan, egy osz-
cillal6 elGjelti kolcsonhatasként jelenik meg, mely miatt 1étrejon egy v/3 x v/3-as
szupercella. Egy ilyen rendszer leirhat6 a Potts-modell segitségével, ami a 3 4l-
lapotu Ising-modellnek felel meg. Ha az adatomok relativ poziciéi megegyeznek
ezen szupercelldn beliil, akkor ez a kolcsonhatds konstruktiv médon jelenik meg
és trividlis tiltott sdvot nyit. A Potts-modellben ez a ferromégneses esetnek felel
meg. Ekkor az adatomok eloszldsa korreldlt, de nem periddikus. Ha az adatomok
relativ pozicidi véletlenszeriek, akkor eloszldsa korreldlatlannd valik, a Kekulé
kolcsonhatds nem tud tiltott sadvot nyitni. Ez a Potts-modellben a paramagneses



esettel frhat6 le. Az adatom szupercellan beliili 3 lehetséges relativ pozicidjat
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a Potts-modellben szinnel szokds jelolni. Ekkor a ferromagnes eset "egyszin",
a paramdagneses eset "hdromszini". A tovdbbiakban én is az egyszinii és a ha-
romszind elnevezést fogom haszndlni. Igy egy 3 x 3-as elemi cella egy adatom-
mal, periddikus hatdrfeltételek mellett egyszini lesz, mig egy 4 x 4-es elemi cella
ugyanugy egy adatommal mar hdromszindi, mivel a periodicitds miatt minden re-
lativ pozici6 egyenld ardnyban jelenik meg.

A numerikus szdmoldsok sordn a kernel polinom mddszert (kpm) haszndltam,
mely kivalé a nagyméretli, véletlenszrii rendszerek probabilisztikus vizsgédlatara
[2]. A szdmoldsokhoz kiilonbdz6 méretli grafénrics, allapotstirtiségét (1000 x
1000 elemi cella) és vezet6képességét (500 x 500 elemi cella) hatdroztam meg a
két hopping paraméter széles tartomdnyédban. Ezen feliil kisebb rendszer (50 x 50
elemi cella) teljes energidjat egzakt diagonalizdcidval allapitottam meg szintén
széles paraméter tartomanyban, illetve a kolcsonhatdsi energia hely -€s tavolsag-
fliggését vizsgdltam két reprezentativ paraméter parossal. A kapacitas igényes nu-
merikus szdmolasokat a NIIF Debrecenl és Debrecen2 szuperszdmitogép klasz-
tereken végeztem.

Id6kozben bevontak egy mar folyamatban 1év6 kisérleti kutatasba, ahol a ZrTes-en
bizonyos deformacidk mellett megjelend feliileti dllapotait, annak eredetét vizs-
galtuk. A ZrTes egy orthorombos, puha, kristdlyos anyag, melynek elemi cella-
jaban 12 atom taldlhat6. A kristdlybeni anizotrépia miatt hat kiilonbozd Poisson
szammal rendelkezik, és Osszesen 12 rugalmassdgi egyiitthatdval jellemezhetd.
Az anyag rétegelt, a rétegeket gyenge van der Waals erdk tartjdk ossze. Kisza-
moltuk a rendszer rugalmassagi allandéit, melyekbdl meghatdrozhatéak a Pois-
son szamok és a nyirdsi egylitthatok. Kiszdmoltuk a sdvszerkezetet a torzitatlan
rendszeren, majd meghataroztuk a topologikus fazisidt. Ehhez én ab initio sza-
molasokkal jarultam hozza a Siesta nevl program hasznélatdval, valamint tovabbi
adatfeldolgozdssal a sisl python modul segitségével. A topologikus fazis megha-
tarozdsahoz a Fu, Kane és Mele 4lltal meghatarozott algoritmust [ 1] vettiik alapul.
Ehhez tovabbfejlesztettem egy kétdimenzids rendszeren miikodé matlab kédot,
ezt atirtam pythonra, igy a sislben torténd utéfeldolgozas konnyebbé vilt, és dlta-
lanositottam, hogy 3 dimenzids rendszereken is miikodjon, majd a kod segitségé-
vel kiszdmoltam, hogy a relaxdlt rendszer STI.

Az Osszes ab initio szdmol4st VASP-ban is elvégeztiik, az eredméyneket 0ssze-
vettiik, a vand der Waals irdanyd Poisson dllanddk kozott, a kolcsonhatds hasszi
hat6tdvolsdga miatt, egy 2-es faktoru eltérés mutatkozott, egyéb iranyokban a 2
szdmolas numerikus eltérése 10 % kortili.



Az aktualis félévben elvégzett kutatasok ismertetése: Az el6z6 félévben meg-
irt topologikus fazist szamol¢6 algoritmust kibdvitettem, hogy tetsz6leges 2 dimen-
zi6s feliileten miikodjon, igy mar Weyl-félfémek is vizsgalhatéak vele. Praktikus-
sagi okokbdl hozzaadtom néhany fiiggvényt, melyekkel konnyen lehet tetszéleges
(nyitott, zart, félig zart) feliileteket 1étrehozni és transzformdlni. A kédot elldttam
megfelel6 mennyiségli kommentel €s dokumentéacidval, majd nyilvdnosan elérhe-
tové tettem githubon. A modul validdlasdhoz még hidnyzik egy Weyl-félfémmel
kapcsolatos szdmolds, ami a lehetséges hibdkat vagy hidnyossdgokat feltdarnd. A
modullal kapcsolatos tervekben szerepel, hogy a validdlds utdn a kodot megpro-
baljuk integrélni a sisl modulba.

A ZrTes kapcsolatos, Nemes-Incze Péter vezette kutatds mellett egy mdsik, Makk
Péter vezette kutatocsoportal is elkezdtiink egyiittm{ikodni. Az & kisérleteikhez
kapcsolédéan meghataroztuk a ZrTes kiilonbozd mértékli homogén deforméciok
és nyirasok esetén a savszerkezetet, melybdl a meghataroztuk a direkt és indirekt
gap nagysdgit. Amennyiben a szigeteld dllapotot ketté vélasztja a direkt gap be-
zarddésa, majd ajboli kinyildsa, az 4j szigeteld tartomény topologikus fazisat is
meghahtaroztuk.

A ZrTes racsvektorai legyenek ayp, ay és a3. Ekkor az a; irdny parhuzamos a van
der Waals irdnnyal. A homogén nyujtasok két részbdl élltak: a van der Waals
irdnnyal megegyezd (a3), €s az arra merSleges komponensekbdl (a; és a3). Az
(1) dbran lathatjuk, hogy a kiilénbdz irdnyd homogén nydjtasok esetén két szi-
geteld tartomdany jon létre, melyeket egy fémes rész valaszt el. A két szigeteld
tartomdny topologikus allapotdt kiszdmoltuk, a relaxdlt rendszerrel Osszekotte-
tésben levd rész STI-nek, mig a mésik tartomdny (az dbran jobb-feliill) WTI-nek
bizonyult.

A Nemes-Incze Péter vezette kutatdshoz sziikséges volt vizsgdlni a van der

Waals rétegek egymashoz képesti elmozdulasat, ezért kiszamoltuk az aj-a; és ap-
a3z irdnyd, kiilonbozd mértékd nyirdsok esetén a sdvszerkezetet, és a tiltott sav
nagysagat. A szamolds eredménye a (2]) dbran lathat6, mely szerint a a-ag ira-
nyu nyujtas képes fémessé tenni a szigetel6 anyagot, mig a aj-ap irdnyd nem.
A nyirds és a nyujtas kozotti kiillonbség, hogy a nytjtds nem szimmetrikus az
0sszenyomadsra, de képes topologikus dtmenetet 1étrehozni, mig a nyirds esetén,
az irdnyok eldjelére szimmetrikus a tiltott sdv nagysdga, de nem general fazisat-
alakul4st a vizsgélt tartomanyban.

A grafénnel kapcsolatos kutatdsndl felmeriilt az igény olyan esetek vizsga-
latdra, amik kisérletileg realizdhat6ak. Ehhez ab initio szamoldsokat végeztiink
szintén a Siesta és a VASP nevii programok hasznélatdval. El6szor olyan anyagot
kerestiink, ami nem mdégneses, a grafén szennyezése esetén a racs hatszogeinek
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1. dbra. Kiilonboz6 irdnyd nyujtasok esetén a ZrTes tiltott savjanak mérete. JOI
lathato, hogy két szigeteld tartomdany van (jobb felsd és bal alsé részek), amiket
egy fémes tartomany vélaszt el. Ahol a négyzetek sotkék sziniiek, ott az anyag
fémes a tiltott sdv bezdr6ddsa miatt.

kozepe felett van a kotési energidjanak minimuma €s elegendéen erds spin-palya
csatolast tud 1étrehozni a grafén p, elektronjaival ahhoz, hogy képes legyen topo-
logikus gap nyitdsdra. Szdmos atom rendelkezik nem elhanyagolhaté médgneses
momentummal, ezt sok esetben jelentdsen csokkenteni lehet, ha dimereket hasz-
nalunk atomok helyett. Ilyenkor a két kiillonb6z6 atom eredé momentuma kozel
nulla lesz. Ezen kritérimuknak a higany és a talium felelt meg az 4ltalunk vizsgéalt
atomok és dimerek koziil. Mivel a tdliumal szennyezett grafénnek volt nagyobb a
tiltott sdvja, igy ezzel az atommal folytattuk a szdmoldsokat. Két, kiilonb6z6 ada-
tom eloszldsu ab initio szdmoldsbol kapott tiltott sdv nagysagara a mar fentebb
ismertetett szoros kotésli modell 2 hopping paraméterét illesztettem.

Az elsd esetben egy 3 x 3 a mdsodik esetben 4 x 4-es elemi celldt hasznéltunk,
benne egy tilium adatommal, periédikus hatarfeltétellel. Igy, az els, egyszini
esetben az adatom koncentracio %, mig a mdsodik eset haromszin{ % koncentra-
ci6 mellett. A mésodik esetben a Kekulé-torzitds vezetd rendben nem tud gapet
nyitni. Ez a plusz feltétel megkonnyitette a szoros kotésli modell paramétereinek
illesztését. Az illesztett Kekule torzitds nagysdga: 6 = 93 meV, mig a Kane-
Mele hopping nagysdga ennek kevesebb, mint a harmada: |m| = 27 meV. Eb-
bdl a modelliink alapjan az kovetkezik, hogy egyszinli adatom eloszlds esetén a
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2. dbra. Az 4bran a két kiilonb6z0 irdnyud nyujtas eltérden viselkedése latszik. Az
ap-ap irdnyu nyirés a tiltott sdvot csak enyhén befolydsolja, mig az az-az irdnyu
fémessé teszi a rendszert Y ~ +0.075 esetén.

Kekulé-torzitas trividlis tiltott savot nyit, mig haromszind esetben a Kane-Mele
hopping fog topologikus gapet nyitni. Ezen joslatok az ab initio szdmolasokbol
kinyert eredményekkel megegyeznek, azonban a modelliink nem veszi figyelembe
az Osszes hatdst, ami a tiltott sdv nagysdgat befolydsolja, igy numerikus megbiz-
hat6sdga elmarad az ab initio szdmoldsokétol. Ezért a jov6ben tervezziik a mo-
delliinket béviteni Rashba-tipust hopping integrallal.

Az illesztett paraméterekkel, 50 x 50 elemi cella esetén, néhany kiilonb6z6 kon-
centricio érték mellett nagyszamua mintdn kiszamoltam a rendszer teljes energia-
jat egzakt diagonalizacidval egyszinii €s haromszind adatom eloszlas mellett. Az
egyszinli rendszer alacsonyabb enrergidju, a két eloszlds kozotti energiakiilonb-
ség az adatom koncentracio négyzetével ardnyosan n8. A haromszind szdmoldsok
soran az adatomok véletlenszeri eloszlasat feltételeztiik, ezért véges (50 x 50-es
elemi cella) méret esetén a rendszerben tulsulyban lehet valamelyik szin (enyhe
ferromégneses jelleg jelenhet meg), ennek nagysdga néhany %.



Tanulmanyi tevékenység az aktualis félévben: az alabbi ELTE-s kurzusokon
vettem részt (kurzus neve és rovid tematikdja):

o Az érzékelés biofizikdja II.: Bioakusztika: érdekes bioldgiai jelenségekkel
ismerkedtem meg. Illetve terepmunkdk megtervezésrdl €s kivitelezésérol
szereztem ismereteket.

e Fullerének és szén nanocsovek EA: ezen a kurzoson a fullerén felfedezésé-
6l és tulajdonsdgairdl tanultam. Tovabba arrdl, hogy hogyan lehet csoport-
elméleti megfontoldsokkal fizikai problémékat megoldani.

Konferenciak az aktualis félévben: Az online megrendezett nemzetkozi APS
March Meeting 2021-en vettem részt, marcius 16-an adtam el6. Az el6addsom
cime: Topological Phase Transition Induced by Partial Ordering of Heavy Alkali
Adatoms in Graphene Monolayer.

Oktatasi tevékenység az aktualis félévben: A fizika numerikus mddszerei ne-
vii tantargy egyik tars-gyakorlatvezetdje voltam heti 2 x 45 percben.

Elismerések: A , Kvantumbitek el6allitdsa, megosztdsa és kvantuminformacios
hélézatok fejlesztése”, 2017-1.2.1-NKP-2017-00001. szadmdu projekt a Nemzeti
Kutatési Fejlesztési €s Innovacids Alapbdl biztositott tdimogatéassal, a "Nemzeti
Kivalésagi Program” finanszirozdsdban valdsult meg.
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