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Bevezetés: Az el6zd félévben egy kétdimenzios grafén alaptl heteroatomos van der Waals szerkezet
szoros kotésii modeljét illesztettiik stiriségfunkcional-elméleten (DFT) alapuld szamitasokhoz és
végeztiink ennek segitségével transzport szamitasokat, melynek segitségével feltérképeztiik a vizsgalt
rendszer topologikus tulajdonsagait.

Az aktualis félévben elvégzett kutatasok ismertetése: Felvettiik a kapcsolatot a Budapesti Miiszaki
Egyetemen miikodo kisérleti csapat vezetdjével, Csonka Szabolccsal. A csoport az altalunk elméletileg
vizsgalt anyag tulajdonsagait kutatja. Arany szubsztratumon sikeriilt egyetlen réteget eldallitani
BiTel-bol. A BiTel réteges anyag, amelyben a harom atomi réteget ionos kotés kapcsolja dssze, mig
ezen harom-rétegek kozott csupan gyengébb, van der Waals erdk hatnak, hasonloan a grafithoz. DFT
szamolasokkal igazoltuk, hogy a BiTel az arany (111) feliilethez erésebben koét, mint a rétegek
egymassal. Az arany feliilet magahoz koti a BiTel jod, vagy tellur rétegét és a szonikaciot kovetéen az
arany feliileten vékony BiTel réteg marad. DFT szdmoldsokkal meghataroztuk a szabadon allo, illetve
az aranyhoz kotott BiTel rétegek allapotstirtiségét €s jelentOs eltéréseket tapasztaltunk. Meglepé mddon
az eltérés erdsen fiigg attdl, hogy a BiTel jod vagy tellur oldallal kot az aranyfeliilethez. A szabadon
allo BiTel rétegben egy 740 meV-os gap van, ezt az arany véges allapotsiirlisége arnyékolja ugyan, de
a szabadon all6 BiTel fobb jellegzetességei megtigyelhetdek maradnak.

A kovetkezdkben a szabadon allo BiTel egyrétegre készitettiink egy tight-binding modelt, melybe elso-
¢s masodszomszéd kolcsonhatasokat tételeztiink fel és megkezdtiik az illesztést az el6zoleg elvégzett
DFT szamolasokhoz. A kovetkezd félévben szeretnénk a mar illesztett modelliinkdn transzport
szamolasokat végezni.

Felvettik a kapcsolatot a Lancaster University Fizika Intézetével, ahol molekularis transzporttal
foglalkoznak és bekapcsolodtunk a kutatasukba. Ismert tény, hogy elektroddkhoz kapcsolt grafén-szerii
molekuldk vezetési tulajdonsdgai fiiggnek attdl, hogy a molekuldk mely atomjait kotik Ossze az
elektréddk. A molekula vezetOképességét a kiilonbozd atomok kozott a kvantum-interferencia
hatdrozza meg. Az elmult fél évben azt vizsgéltam, hogy ezt hogyan befolydsolja a spin-palya
kolcsonhatas. Elsoként tight-binding modelleket alkottunk egyszerti molekulakrol és a Gollum

transzport szamoldé program segitségével vizsgaltuk a vezetoképességet. Azt talaltuk, hogy



spin-rezolvalt szamoléds esetén kimutathatd eltérés figyelhet6 meg. A tovdbbiakban DFT-alapi
szamolasokkal szeretnénk az eredményeinket megerdsiteni valédi molekuldkon. Ezt tigy érjiik el, hogy
a pirén molekula egyik szén atomjat heteroatomra cseréljiik, nitrogénre, majd bizmutra. A bizmut az
egyik legnehezebb, még stabil elem amelyben erés a spin-palya kolcsonhatas, igy itt varhatoé a
legnagyobb hatas.

Publikaciok: Megjelent az el6z0 félévben bekiildott publikacionk, a physica status solidi (c) referalt
folyodiratban (doi: 10.1002/pssc.201700215), ezen kiviil beadasra keriilt a kisérleti csoporttal
kozosen egy cikk a BiTel egyréteg eldallitasarol, jelenleg elbiralas alatt van.

Tanulmanyi tevékenység az aktualis félévben: Az aktudlis félévben a Topologikus szigeteldk c. targyat
vettem fel, janudr 15-ig még nem kaptam ra érdemjegyet.

Konferenciak az aktualis félévben: Részt vettem meghivott eldadoként az International Conference
on the Theory of Moleculaar-scale Transport konferencian oktoberben a Lancaster University-n.
Megemlithetok meég: -

Szabadalmak:-

Oktatasi tevékenység az aktualis félévben: -

Szakmai kozéleti tevékenység:-

Elismeresek:-



