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Bevezetés: A topologikus szigetel6k vizsgalata, azok kisérleti eldallitasa 6ta
igéretes teriiletté valt kutatasi szempontbdl. A kutatdsi témam a grafén alapu ala-
csony dimenzids rendszerek topologikus fazisitalakuldsdnak vizsgdlata. Ebben
a félévben csatlakoztam egy kutatécsoprthoz, ahol a cirkénium-pentatelluriddal
(ZrTes) foglalkoztunk, melynek topologikus tulajdonsidgai maig nem tisztazottak.
Néhany cikk gyenge topologikus szigetel6ként irja le: [1], [4]], valamelyik erés-
nek: [3], mig masik Weyl-félfémnek: [2]. Jelen kutatas célja tisztdzni a topologi-
kus tulajdonsagait a ZrTes-nak.

Az elozo félév rovid osszefoglalasa: A Kekule-torzitott grafén adatom eloszla-
sanak két sz&lsOséges esetének energidjat egzakt diagonalizaldssal meghataroztuk,
és az analitikus szamoléssal egyezd eredményt kaptunk, annak eredményét kiter-
jesztettiik nagyobb koncentrécié értékekre is.

Az aktudlis félévben elvégzett kutatasok ismertetése: Egy, mar foly6 kuta-
tasba csatlakoztam be, ahol a cirkénium-pentatelluridot (ZrTes) vizsgaltuk mind
kisérletileg, mind ab initio szdmoldsokkal. A csapat tagjai: Nemes-Incze Péter,
Vancs6 Péter, Tajkov Zoltan, Koltai Janos, Oroszlany Laszl6-, és én. A kutatds so-
ran eldallitottunk egy néhany réteg vastagsagui ZrTes-ot, majd azt vizsgéltuk, hogy
a fizikai deforméciok hatdsira hogyan valtozik a topologikus fazisa. A ZrTes kris-
taly orthorombos geometridval rendelkezik, az elemi celldjdban 12 atom taldlhato,
2 Zr és 10 Te atom. Az anyag rétegelt felépitésii, a szomszédos sikokat Vand der
Waals er6k kotik ossze. A kristdlybeni anizotrépia miatt hat kiilonb6z6 Poisson
szammal rendelkezik.

En a numerikus szamoldsban vettem részt a Siesta nevii programot és a sisl python
modult haszndlva. A szdmitdsigényes szamoldsokat a KIFU Debreceni klasztere-
in végeztem.

El6szor meghatdroztuk a rendszer rugalmasségi dllandéit, melybdl megkaphatéak
a Poisson szdmok, melyek a deformacidk helyes figyelembevételéhez sziiksége-
sek. Ezutan a torzitatlan rendszer topologidjat hatdroztuk meg.
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1. dbra. Balra: a ZrTes sdvszerkezete a Fermi energia kornyékén. Lathato, hogy
a gap sosem zarodik be. Jobbra: Az éllapotsiiris€g, a Fermi-energia kornyékén
értéke nullara esik.

Ehhez meghatdroztuk a sdvszerkezetet a sisl modullal ahogy az a|[I]dbrdn 14t-

z2_ 7z

hat6. A topologikus fazis meghatdrozasdhoz egy mar meglévé matlab kédot atir-
tam python nyelvre és kibdvitettem, hogy kompatibilis legyen a sisl modulal. A
szamolds menete, hogy kivalasztunk egy id6tiikrozésre invaridns félsikot az im-
pulzus térben (k egyik komponense legyen 0 vagy ), felosztjuk n celldra, és a
racspontokon korbejarva kiszamoljuk a racsnégyzethez tartoz6 Berry-gorbiiletet.
Ezek Osszegének pdros/pdratlan volta a topologikus Z, értéke. Egy ilyen szdmo-
las lathat6 a abran. Osszesen 6 ilyen sik van, az ezekhez tartozé Z, invaridnsok
hatdrozzdk meg az anyag topologiai fazisat. A torzitatlan, relaxdlt rendszer a fent
leirt szamoldas alapjan gyenge topologikus szigetel6ként viselkedik.

Ezutan megnéztiik néhany, a sikkal pirhuzamos homogén deformaciora a sav-
szerkezetet, és a gap vdltozdsat, valamint meghatdroztuk a Hamilton métrixokat
a rétegekre parhuzamos, homogén, valamint a rétegekre mer6leges deformaciok
esetén. A kovetkezd 1épés a savszerkezetek és a hozzdjuk tartozé topologikus
fazis meghatdrozasa lesz.

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

e Makromolekuldk: Ezen a kurzoson megismerkedtem a polimerek és a fe-
hérjék alapvetd tulajdonsédgaival.

e Preklinikai modellek a daganatkutatdsban: Itt a daganatok tipusair6l, gyo-
gyitasukrol, és a koliinbozd in vitro és in situ modellekrdl tanultunk.



2. dbra. A piros kor negativ Berry-gorbiiletnek, a kék kor pozitivnak felel meg. Az
impulzus értékek 1-re redukaltak. 6 x 12 helyen szdmoljuk ki a Berry-gorbiiletet.
Balra: k, = 0 félsik. A korok elGjeles dsszege pdros, ami trividlis topologikus
fazist jelent. Jobbra: k, = 7 félsik. A korok el6jeles dsszege paratlan, ami nem-
trividlis topologikus fézist jelent.

o Klaszterezés hal6zatokkal: Itt hasonlé csoportok keresésére haszndlt kiilon-
boz6 algoritmusokat tanultunk meg.

Konferenciak az aktualis félévben: Heti 1 alkalommal kutatécsoporton beliili
online megbeszélésen vettem részt, mely alkalmak soran az el6re meghatarozottak
szerint a csoport egy-egy tagja adott eld.

Hallgatoként részt vettem a nemzetkdozi CMD2020GEFES online konferencidn,
ami a kondenzélt anyagok fizikdjat széles korben lefedi.

Oktatasi tevékenység az aktualis félévben: A szdmitégépes alapismeretek ne-
vl tantargy egyik tars-gyakorlatvezetdje voltam heti 2 x 45 percben.
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Elismerések: A , Kvantumbitek el6allitdsa, megosztdsa és kvantuminforméacios
halézatok fejlesztése”, 2017-1.2.1-NKP-2017-00001. szamu projekt a Nemzeti
Kutatasi Fejlesztési és Innovacios Alapbdl biztositott tdimogatdssal, a "Nemzeti
Kivélésagi Program" finanszirozdsaban valdsult meg.
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