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Bevezetés: A spintronika és a félvezetd technoldgia hizasitasanak alapja a spin-pélya
kolcsonhatds. Ezen kutatdsi teriilet egyik f6 csapdsa a ferromédgneses eszkdzok elméleti
és kisérleti vizsgalata. Azonban egy mdsik irdnyzat is fokoz6dé érdeklédésnek orvend:
megérteni és irdnyitani a spin-polarizalt aramot és kihaszndlni ezt informatikai eszko-
zokben [1]. Ez a félvezet6 spintronika, melyben a spinek relative hosszud élettartalmu,
akdr 100ns-ot is meghaladé koherenciaidejét hasznaljak ki [2]. Ezen rendszerekben a
spin szabadsagi fokok elkiilonitésére er6s méagneses tér, vagy ferromagneses anyagok he-
lyett nagy spin-palya csatoldssal rendelkez6 vegyiileteket haszndlnak. Jelenleg az erds
spin-palya kolcsonhatdssal rendelkezd réteges anyagok kozott a BiTeX csalad igéretes
alkalmazasi lehetdségekkel kecsegtet [3]. Benniik a Rashba-felhasadds mértéke elérheti
az Er ~ 110meV-et. Tombi rendszerre ez négyszer nagyobb is lehet, mint szobahémér-
sékleten a termikus fluktuacié. A doktori munkdm f6 célkitiizése, hogy a BiTeX csalad
egy- €s kétrétegli szerkezetét elméleti titon vizsgdljam, olyan modellek megalkotdsaval
melyek segitségével kisérletileg relevans, az alkalmazdsok szempontjabdl is érdekes fi-
zikai mennyiségek és jelenségek tanulmédnyozhatdéak. A modellépités alapja a szoros-
kotésid kozelités, mely az alacsony energids szabadsagi fokokat kell6en részletesen irja
le, megragadva a rendszer szimmetridt. A kivdlasztott energiatartomdnyra koncentrélt le-
irds lehet6séget ad a kisérletileg el6fordulé mérettartomanyok tanulményozasa, mely a
részletesebb modellekkel til nagy szamitési kapacitdst igényelne. Az igy kapott modelle-
ket stiriségfunkciondl-elméleten (DFT) alapul6 szamolasok eredményeihez illesztem. A
modellek segitségével elsd sorban transzportszamolast végezhetiink a rendszereken, ki-
sérletileg relevans elrendezésekben és mérettartomdnyban.

Az elsd félévben az MSc-s diplomatémam folytatdsaként a BiTel-grafén hibrid rendszer
vezetési tulajdonsdgainak vizsgélata volt a cél. Ehhez els6ként megismerkedtem a DFT
alapjaival, majd egy konkrét programcsomag, a SIESTA (Spanish Initiative for Electronic
Simulations with Thousands of Atoms) hasznélatét sajatitottam el [4, 5]. A félév masodik
felében a Landauer-formalizmus és a Green-fiiggvényes technika segitségével az elektro-
mos vezetési tulajdonsdgok vizsgalatanak alapjaival ismerkedtem meg. Alacsonyabb sza-
badsdgi foku tesztrendszerekre magam is fejlesztettem rutint, gyakorldsképpen. Ezutan
beletanultam az EQuUs: E6tvos Quantum Transport Utilities transzportszamito szoftver
hasznalatdba. Ezek az eszkozok elengedhetetlenek a bevezetésben is emlitett problémdk
vizsgélatdhoz.

A tanulmdny fontos eleme az — illesztéseken til — a szarmaztatott modelleken végzett
transzportszamitds. A félvezetSipar legfontosabb problémakore az alkalmazott anyagok
nanoskalas vezetési tulajdonsdgainak megértése €s manipulédldsa [6]. Az elméleti modsze-
rek koziil kiemelkedd a nemegyenstilyi Green-fiiggvényes mddszer. A modszer 1ényege,
hogy egy nyilt kvantumrendszerként tekintiink a leirni kivéant szerkezetre. Praktikus meg-
kozelités, ha képzeletben felosztjuk az 1. 4bran lathaté médon a vizsgélt rendszert két
részre. A bal és jobb oldala két, félvégtelen lanc — nem feltétleniil egyetlen atom alkotja
a lancszemet — ezeket nevezi a szakirodalom elektréddknak, vagy lead-eknek (Hyg, Hy 1,
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1. abra. Szorasi probléma 4ltalanositott vezetékekkel.

illetve Hgg, Hg), amelyek a kisérletileg relevans szordsi tartomanyhoz (Hg) csatlakoz-
nak (Hyc és Hgc). A Green-fiiggvények ismeretében aztdn a Dyson-egyenlet felirdsaval
a Fisher-Lee relaciok segitségével megkaphaté a szordsi matrix. A szOrdsi matrix isme-
retében kiszdmithat6 a transzmisszi6 és reflexid, melyekbdl meghatdrozhaté a rendszer
vezetdképessége. [13]

A fentebb ismertetett algoritmust szimos programcsomag implementalta. Gyakorlas-
képpen a félévben magam is készitettem alacsony szabadsdgi fokd rendszerekre miikodé
egyszeri rutinokat. Az ELTE-n mtikodd Eotvos Quantum Transport Group csapata meg-
alkotta az EQuUs szoftvercsomagot, amellyel kényelmesen és hatékonyan végezhetiink
el szdmoldsokat az ismertetett szordsi problémdékra. Az elsd félévemben igyekeztem a
programcsomag gazdag fegyvertarat megismerni és hasznalni.

Az elsé félévben elvégeztem az ELTE-n harom kurzust: Mezoszkopikus rendszerek
fizikdja 1., Fdzisdtalakuldsok és A végeselem modszer és alkalmazdsa az anyagtudomdny-
ban cimi kurzusokat.

12
= — 8 =
N 10 < . )
< ‘<\‘ < 6
O ORI WO AN
(@] — 5
\3 \D'\ 5 ‘8
n 6 8 N
(] wn 4 1]
Q. (O] Q.
L o3 3
Ne) N
46 % 2 .8 2
N 2 D I
(] N1 (]
> B g 1
0 >0 0
-0.2 -0.1 0 0.1 0.2 -0.2 -0.1 0 0.1 0.2 -0.2 -0.1 0 0.1 0.2
Kapufesziltség [eV] Kapufesziltség [eV] KapufeszUltség [eV]

2. dbra. Vezetdképesség-kapufesziiltség fliggés a kiilonboz6 fazisokban. Az 1-es jelzést
abra egy szigeteld, a 2-es egy vezetd, a 3-as egy topologikus szigetel fazist ir le.

A mdsodik félévben a mar elsajatitott ismeretek segitségével lattam neki az MSc-s
diplomamunkdm eredményeképpen kapott modell Hamilton-operator tjszer(i vizsgalata-
nak. A diplomamunkdm sordn felirt Hamilton-operdtor a benne szerepld paraméterek
fliggvényében leirt fémes, szigeteld és topologikus szigeteld dllapotokat. A paraméterek
sokdimenzids fazisterében analitikusan sikeriilt megéllapitani fazishatdrokat. Ezekr6l a
fazisokrol késziilt beszdmolot a diplomamunkam tartalmazza. A félév soran az EQuUs
segitségével kiillonboz6 paraméterkiosztasok mellett megvizsgdltam a rendszer vezetdoké-
pességét. A 2. dbran a harom kiilonb6z6 fazisbol mutatok be egy-egy tipikus vezet6képes-
ség gorbét. A szamolds sordn adott szélességd, tiszta, dépolt grafénszalagot hasznaltam
elektrodanak. A szOrdsi tartomany az dltalam megalkotott modell Hamilton-operatorral
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3. dbra. Vezet6képesség-kapufesziiltség fiiggés a DFT szdmoldsokhoz illesztett paramé-
terekkel szamolva.

vettem figyelembe. A vezetSképességet a kisérletileg gyakran vizsgalt elrendezés alap-
Jan szdmitottam: a szOrasi tartomanyt alulrdl egy kapufesziiltséggel szabdlyoztam, ezzel
novelve a toltéshordozdk slirliségét a szordsi tartomdnyban. Ezeket a vezetoképesség vs.
kapufesziiltség gorbéket dbrazoltam a 2. dbran. Megfigyelheté mindhdrom fézis jelleg-
zetessége. A 2/1-es jelzést dbra egy trividlis szigetelSt ir le. A sdvszerkezetben taldlhaté
tiltott sdivnak megfelels sz€lességii platd taldlhats. A platé teljes széltében nulla a vezetd-
képesség, ez hordozza azt az informéciot, hogy a rendszer egy trividlis szigeteld. A 2/2-es
abra egy fémes fazisu rendszert dbrazol. Lathatd, hogy a vezetoképesség végig véges ma-
rad. A 2/3-as jelzési dbra mutatja a topologikus fazisbol valasztott paraméterkiosztissal
készitett gorbét. A trividlis szigetel6hoz hasonléan megfigyelhetd itt is a platd, azonban
ez nem a nulla vezetSképességhez tartozik. A vezetSképesség véges marad a tiltott sdvban
is. Ez a véges plato jelenti a topologikusan védett élallapotok jelenlétét a tiltott sdvban.

Jol ismert tény, hogy a platé csupan addig marad ennyire j6l felismerhetd, amig a
tiltott sdv elég nagy a vizsgdlt tartomdny méretéhez képest. Amint a méret eléggé le-
csokken, vagy a tiltott sav elég kicsi lesz Gjabb szorasi folyamatok 1€pnek be, amelyek
mar elmoshatjdk ezeket a "vizjeleket". Ezért fontos, hogy megfelelé méret tartomanyon
végezziik a szdmolast. Az MSc-s munkdmban a DFT szdmolésok alapjan a BiTel-grafén
szendvicsben a tiltott sdv nagysdga E, ~ 35meV. A platé megfigyelés€hez ezért nagyobb
tartomanyon kellett szdmitasokat végezni, amihez mar komolyabb szdmitédsi kapacitas
kellett. A NIIF Budapest2 klaszter és az EQuUs hatékonyan implementalt technikdinak
koszonhetden képes voltam tobb szdz nanométer széles szalagon elvégezni a transzport
szdmoldsokat. Ennek az eredményét mutatja a 3. dbra. A topologikus szigeteld dllapotnak
mar kordbban ismertetett vizjele teljesen kivehetd: egy platé véges vezetGképességgel.
Ezek az eredmények teljes 0sszhangban vannak a téma kordbbi kutatdsi eredményeivel
[7]. Az eredményliink felhasznédlhat6 segitségiil a jovO kisérleteinek interpretaldsakor.

Az eredményeimrdl 2017. februdrjdban az IWEPNM (International Winterschool on
Electronic Properties of Novel Materials) konferencidn poszterprezentaciot tartottam. A
kutatdsaim kimenetelérdl egy publikdcidt is bekiildtiink, mely megjelent a pssc. referdlt
folyéiratban Transport Properties of Bilel-graphene Hybrid Structures cimen

(https://onlinelibrary.wiley.com/doi/pdf/10.1002/pssc.201700215).

A kutatdsaim sordn implementaltam egy algoritmust, mely a tombi, transzlacidinvari-



Kotés Kotési energia
Au-I-Bi-Te — Au + BiTel 681 meV
Au-Te-Bi-I — Au + BiTel 969 meV
BiTel - BiTel — BiTel + BiTel 543 meV
Te-Bi-I1 — Te-Bi +1 2,74 eV
I-Bi-Te — I-Bi + Te 3,64 eV

1. tablazat. Kotési energidk a VASP programcsomaggal szamolva.

ans Hamilton-operator segitségével meghatarozza egy id6tiikrozésre szimmetrikus rend-
szer Z; topologikus invaridnsat. Az algoritmus a Wannier-allapotok centrumanak moz-
gasabol kovetkeztet a rendszer topologikus tulajdonsdgaira [14]. A SIESTA atomra lo-
kalizalt bazisanak egyik nagy eldénye, hogy képes visszaadni egyrészecskés Hamilton-
operatort. Ez lehet6séget nyit arra, hogy els6 elvii szamitdsokbdl szdrmaztassuk a topolo-
gikus invaridnsokat. Ezeket a rutinokat kés6bbi kutatdsokhoz kivanjuk majd felhasznélni.

A félévben elvégeztem harom kurzust az ELTE-n: az A Lecture Series in English ke-
retein beliil a Time Dependent Quantum Dynamics cimi angol nyelvii kurzust. Ezenkiviil
pedig még a Nemegyensuilyi statisztikus fizika és a Szupravezetés cimil kurzusokat. M4-
jusban részt vettem egy barcelonai nydri iskoldn, ahol egyenesen a program készit6it6l
tanulhattam meg a SIESTA haszndlatat. Jinius 18-dn a Fizikus Doktoranduszok Konfe-
rencidjan el6adast tartottam. Az el6adds cime: Transport Properties of BiTel-graphene
Hybrid Structures.

A harmadik félévben a Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetemen miikodo
kisérleti csoporttal kozdsen dolgoztunk. A Csonka Szabolcs vezetésével a csoport az 4l-
talunk elméletileg vizsgalt BiTel tulajdonsdgait kutatja. Sikeresen el6allitottdk az anyag
egy réteg vastagsagu szerkezetét arany szubsztratumon. Az éltaluk alkalmazott médszer
alapgondolata, hogy az arany a BiTel-hez er6sebben kot, mint a tombi BiTel rétegei egy-
mashoz. Ezt a feltételezést DFT szamoldsokkal igazoltuk. Ezeket az eredményeket 6ssze-
foglalva taldljuk az 1. tdbldzatban. A tdbldzatban lathat6 értékeket VASP-pal (Vienna
Ab initio Simulation Package) szdmitottuk ki. Nem hasznéltuk a SIESTA eredményeit,
ugyanis a két kéd kozotti alapvetd eltérés - bazis megvélasztasa - nagyban befolydsolja
a programok hasznalhat6sdgat. A SIESTA segitségével koriilményes médon juthatunk
informdacidhoz a kotési energidkrol, ezért néhany egyszerlibb tesztrendszer Osszevetése
utan ugy dontottiink, hogy maradunk a VASP hasznalatanél. Az eredmények alapjan vi-
ldgosan latszik, hogy a BiTel erdsebben kot az aranyhoz, mint a rétegek egymashoz, de
gyengébben, mint a rétegen beliili ionos kotések. Ezek alapjan valoban azt varjuk, hogy
ha az arany és a BiTel kolcsonhatdsba 1ép, akkor nagyobb valészinlis€éggel marad ott a
feliileten egyetlen réteg az anyagbol.

DFT szdamolasok segitségével megmutattam, hogy bar az arany véges dllapotstirlisége
a BiTel allapotstirliségét befolydsolja, a jellegzetességei még kivehetéek maradnak. A
szamolashoz ezittal a SIESTA-t haszndltuk. Ismét el6jonnek a kiillonbségek a két kod
kozott. Mig a VASP hatékony volt a kotési energidk szamoldsaban a kod felépitése végett
alkalmatlan nagy felbontasban allapotstirtiséget szamolni. A SIESTA azonban az atomok-
ra lokalizalt bazis haszndlatdnak koszonhetden visszaadja az egyrészecskés Hamilton-

operatort. Ennek segitségével a Brillouin-z6ndt nagyobb felbontdsban mintavételezhet-



R R e e e e

< e el b

K T
k-atvonal

5. dbra. A BiTel egyréteg sdvszerkezete a magas szimmetridji k pontok dtvonaldn a sza-
munkra relevans energiatartomanyban.

(s|H|s) Viso

(s|H|p:) nVspo
<pi|H|pi> I’lleppg + (1 - nzz)vppfc
<pi|H|Pj> _ninj(vppn - Vppo)

2. tdblazat. Az elsé néhany Slater-Koster egyiitthatd.

juk, ezéltal pontosabb gorbéket kapunk. Mivel a SIESTA legujabb verzidja még csak béta
véltozatban tartalmazza a spin-pélya kolcsonhatdst, a szimoldsok meggyorsitasa érdeké-
ben Nick Papior 4ltal kifejlesztett Python csomagot hasznédltam [8].

Ezekrdl az eredményekrdl elkésziilt és elfogadasra
keriilt egy publikdci6 a 2D Materials referdlt folyodirat-

ban Exfoliation of single layer BiTel flakes cimen (doi: | ‘T‘
http://dx.doi.org/10.1088/2053-1583/aac652).

A tovabblépéshez a félév sordn elkészitettem a Bi- Bi
Tel és BiTeBr (mely a BiTel-hez nagyon hasonl6 szer- - L W,
kezi, csak a jod atomok helyén brém atomok foglal- Te ﬁvﬁ‘v

nak helyet) egy- és kétréteg rendszereket modellezd ef-
fektiv Hamilton-operatorokat. A BiTel szerkezete a 4. 4- dbra. BiTel szerkezete ([3]-b6l
dbran lathat6. A szerkezetben egy bizmut réteget egy 41véve).
telldr és egy jod réteg fog kozre. Az atomok mindegyik
rétegben haromszogracs szerkezetben helyezkednek el, ABC rétegzddésben. A kozelités
alapja egy olyan szoros-kotésti modell volt, melyben s, py, py, p; pilyékat tételeztem fel.
Ezen pélyak adjdk a Fermi-szint kornyéki sdvok karakterének jelentds részét a SIESTA
altal szamolt és az 5. dbrdn lathat6 savszerkezetben.

A modell felépitésénél a [9] cikkben leirt metéddust haszndltam. A szerzék tombi
kristalyos anyagok leirdsara hasznédlhat6 kozelité modszert fejlesztettek ki. Amikor tobb



kiilonboz6 pélya figyelembe vétele sziikséges a probléma leirdsdhoz az tgynevezett hop-
ping és dtfedési tagok szdma rohamosan ndvekedni kezd. Ezen probléma megoldéséra
dolgoztak ki a szerz6k a kovetkezd kozelitést: haszndljuk ki a palydk szimmetridit. A
hopping és atfedési integrdl paraméterek két kiilonb6z pontban 1€vé atom kozott kifejez-
hetd a két atom pozicidjat 6sszekotd normalt vektor és a Slater-Koster egyiitthatok linearis
kombindcidjaként. A két atom helyzetét 6sszekotd vektor lefrdsara bevezethetjiik az ny,
ny, n3 irdnykoszinuszokat. Segitségiikkel a Slater-Koster egyiitthatok kifejthetéek. A 2.
tabldzatban az altalunk hasznalt s, py, py, p, palydk kozott felirt egyiitthatok taldlhato-
ak. Az illesztendd paramétereket esetiinkben a Viss, Vips, Vppo, Vppr. ElsG-szomszéd
kozelitésben csupdn a bizmut-tellir és a bizmut-j6d kolcsonhatést vessziik figyelembe.
Atomonként 4 pélyét tételeziink fel, ezeknek az atomi energiaszintje (vagy on-site ener-
gidja) atomonként harom (a p, — p, on-site energidkat 0sszekoti a forgatdsi szimmetria).
Az atomok kozotti kolcsonhatast kotésenként négy paraméterrel irjuk le, igy a spin-pélya
kolcsonhatds figyelembe vétele nélkiil osszesen 17 illesztendd paraméteriink van. Azon-
ban az els6- és masodszomszéd tdvolsdg kozott annyira kicsi az eltérés, hogy utébbit sem
lehet figyelmen kiviil hagyni. A masodszomszéd kolcsonhatdshoz hozzdjarul a bizmut-
bizmut, j6d-jod, tellar-telldr, illetve a jod-telldr kotés. Ez 6sszesen mar 33 illesztendd
paraméter. Es mindehhez hozza kell venni még a spin-palya kolcsonhatds jarulékat. A
spin-pdlya kolcsonhatast atominak tételeztem fel, az ehhez tartoz6 Hamilton-operator a p-
palyak kozott nem mds, mint az LS operator métrixelemei a [py 1), |px 1), [Py 1), [Py 1),
|p: 1), |p; |) bézison:

0O 0 —i 0 0 1
O 0 0 i -1 0
A i 0 0 O 0 —i
Hspinfplya =2 0 —i 0 0 —i 0 5 (1)
0O -1 0 ¢ O O
1 O i 0 0 O

ahol A a spin-pdlya kolcsonhatas illesztend6 eréssége. Ez a paraméter minden atomra
kiilonboz6. Igy 6sszesen 36 illesztend paraméteriink van.

Az illesztés a sordn az 5. 4bran lathat6 sdvszerkezethez illesztem a TB modell altal
kapott savszerkezetet. A cél a szerkezet minél pontosabb reprodukdldsa a szdmunkra re-
levéns energiatartomédnyban. Mivel transzport szamoldsokhoz kivdnjuk elsésorban hasz-
nalni majd a modellt, ezért az €sszer(i energiasav a Fermi-energia kornyé€kén, maximum
+1eV tavolsigra. Az illesztés elve a legkisebb négyzetek modszere. Egészen nyilvanval6
modon a teljes 36 dimenzids paramétertér nem jarhato be teljes egészében ahhoz, hogy
kivélasszuk a legjobb megoldast. Eppen ezért a mddszer alapja, hogy a paramétertér egy
véletlenszertien valasztott pontjabdl indulva a gradiens mentén lépkediink addig, amed-
dig egy lokalis minimumot nem taldlunk. Ezutdn megrdzzuk a rendszert és ujrakezd;jiik
a lépkedést. Ezt addig ismételjiik, ameddig elfogadhat6 eredményt nem kapunk. Az il-
lesztésnek azonban van egy masik kovetelménye, amely nehezebben formuldzhaté. Nem
elegendd, hogy a modell jol visszaadja a sdvszerkezetet, azt is j6l kell modelleznie, hogy
a sav mely elemek mely pélydinak milyen ardnyud kontribicidjabol tevddik 6ssze. Ennek
eldontésére azt a mdodszert alkalmaztam, hogy a fentebb ismertetett eljaras végén megka-
pott sdvszerkezetek koziil a legjobbak esetén dsszevetem a karaktereke a DFT szdmolas
eredményeivel.



6. dbra. Az altalunk vizsgélt pirén molekula szerkezete. A lila szinnel a bizmut atomot
kiilonboztetjilk meg. A kiillonboz6 szinl vonalak a kiillonbozé kapcsolédasokat jelolik.

A félév sordn alkalmam ny{lt a Lancaster University Fizika Intézetén m{ikod6 moleku-
laris transzporttal foglalkozé csoport munkdjéba bekapcsolddni. A csoportban molekuldk
ho- és elektromos vezetési tulajdonsdgait kutatjak. Ismert tény, hogy elektroddkhoz kap-
csolt grafénszer(i molekuldk vezetési tulajddnsdgai jelentdsen fliggnek a csatolds topold-
gidjatol. A molekula vezet6képességét a kiilonbozd atomok kozott a kvantuminterferen-
cia hatdrozza meg. A Prof. Colin Lambert altal vezetett csoport kidolgozott egy nagyon
egyszerl eljarast, mellyel megéllapithatd, hogy egy adott molekula adott kapcsolodasi
elrendezése esetén mekkora lesz a vezet6képesség. Sokkal pontosabb joslatot mond az
eljaras arrél, hogy két kiillonbozd kapcsolddés esetén a vezetSképességek ardnya hogyan
alakul. Ennek meghatdrozdsdhoz a molekuldban az atomok kotéseit leiré szomszédsagi
matrix inverzét kell kiszdmitani. A vizsgdlni kivant csatoldsi pontokban taldlhat6 szamok
ardnydnak négyzete megadja a vezetSképességek ardnyat. Ez a Magic number theory
[10].

Az én feladatom ezzel kapcsolatban az volt, hogy jarjam kérbe mennyire valtoznak
ezek a szabdlyok, hogyan kell 6ket — amennyiben sziikséges — mddositani, ha figyelembe
vessziik a spin-palya kolcsonhatdst. A grafénszerli molekuldk f6leg szenet és hidrogént
tartalmaznak, ezekben a spin-pélya kolcsonhatds elhanyagolhaté. Ennek az az oka, hogy
a spin-pdlya kolcsonhatds erdssége a rendszdm negyedik hatvanyaval novekszik, igy je-
lentékeny hatdsa a nehezebb elemeknél van. Eppen ezért az dltalam vizsgélt molekuldk
olyanok voltak, melyekben az egyik szén atomot heteroatomos szubsztiticidval egy ne-
hezebb elemre, példdul bizmutra cseréljiik.

A projekt sordn megalkottam egy effektiv szoros kotésti Hamilton-operdtort, amely
ilyen molekuldk lefrasara alkalmas. A modellben a spin-pélya kolcsonhatdst egy imo
taggal vettem figyelembe, ahol m egy valés vektor, ¢ pedig a Pauli-matrixok vektora.
Fontos kiemelni, hogy a spin-pdlya kolcsonhatds természeténél fogva merdleges a két
atomot 6sszekotd vektorra, ami egy megkotést ad az m vektorra [11]. Végeredményben
egyetlen csatoldsi dlland6é marad, egy val6s m szdm, amely az m vektor hossza.
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A harmadik félévben sikeresen elvégeztem a Topologikus szigeteldk I. c. kurzust. A
Lancaster University-n meghivott el6adoként eladast tartottam az International Confe-
rence on the Theory of Molecular-scale Transport konferencian. Az el6éaddsom cime:
Transport Properties of Bilel-graphene Hybrid Structures volt.

A negyedik félévben folytattam a munkédt a lancasteri csoporttal. A kivalasztott mole-
kula, amelyen az analizist elvégeztem a pirén lett (6. dbra). Azért erre a molekuléra esett
a valasztas, mert elég komplex ahhoz, hogy a kiilonb6z6 topoldgidji kontaktaldsoknak
legyen értelme, de nem til nagy ahhoz, hogy feleslegesen elbonyolitsa a vizsgdlodast.

Els6ként az effektiv modell segitségével szamoltam ki a vezetOképességet a 6. 4b-
rdn l4that6é kapcsolédasoknak megfeleléen. Az m hangolhaté kiilsé paramétert nullatol
kiilonbozore allitva a GOLLUM szoftvercsomag segitségével elvégeztem a transzmisszid
kiszamolasat [12].

A 7. és 8. abrdkon lathat6 gorbék két-két konfiguracié mellett késziiltek. Mindkét ab-
ran a bal oldali alabra a 2-6, a jobb oldali a 2-11 kotéshez tartoz6 szdmolds eredménye. A
DFT szamolés sordn elektrodaként olyan szénldncot haszndltam, melyben nem engedtem
meg kotésalternalast, igy a vezetékek fémesek maradtak. Az abrdk bemutatdsanak célja
az, hogy lathatévd valjon az effektiv modell j6l leirja kvalitative a sokkal részletesebb
szamol4st.

Ezzel megallapithat6 az eltérés a spin-pdlya kdlcsonhatds kovetkeztében a magic num-
ber theory-hoz képest. Az elmélet haszndlhaté marad a csatolds hatdsdra is mindaddig,
amig spin-rezolvélt szdmoldst vagy mérést nem végziink. Az eredményeimrdl az 2018-as
IWEPNM konferencidn poszter prezentaciot tartottam.

A negyedik félévem végén sikeresen elvégeztem a Topologikus szigeteldk II. c. Kur-
zust.

Oktatdsi tevékenység:

e 2016/17-es 6szi félévben laborvezetd a Modern fizika laboratériumi gyakorlatok
kurzuson (4 kredit, heti 4 6ra).

e 2016/17-es tavaszi félévben laborvezetd a Modern fizika laboratériumi gyakorlatok
kurzuson (4 kredit, heti 4 6ra)

e 2016/17-es tavaszi félévben Fizikai feladatok megolddsa gyakorlat vezet6je (1 kre-
dit, heti 45 perc).

e 2017/18-as tavaszi félévben laborvezetd a Modern fizika laboratériumi gyakorlatok
kurzuson (4 kredit, heti 4 6ra)

e 2017/18-as tavaszi félévben Fizikai feladatok megoldasa gyakorlat vezet6je (1 kre-
dit, heti 45 perc).

Szakmai kozéleti tevékenység: A Fizikai Mindenkié 4.0 Lagymanyosi programon hely-
szini tevékenység keretein beliil laborvezetést tartottam.
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7. dbra. A TB modell alapjan késziilt kapufesziiltség - transzmisszié gorbe. A kék folyto-
nos vonal az m = 0 eset. A piros és zold gorbék ugyanazon futds eredményei, csak spin-
polarizdlt dbrazoldsban. Ebben az esetben m mar véges. A piros vonal jeloli a spin-fel
csatorndbdl a spin-fel csatorndba torténd szordst, mig a zold vonal a spin-fel csatorné-
bél a spin-le csatorndba torténd szérast. A bal és jobb oldali dbra kozott a kiilonbség az
elektrodéak kotési helye, a bal oldali dbra a 2-6 kotéshez, a jobb oldali dbra pedig a 2-11
csatoldshoz tartozé gorbe.

E-EPFT [eV] E.E?FT [eV]

8. dbra. A SIESTA szamolas alapjan késziilt kapufesziiltség - transzmisszié gorbe. A
kék folytonos vonal a sima pirén esetén szdmolt értékeket jeloli. A piros, zold és lila
vonalakkal jelolt szdmolds sordn a 6 abran 1-es szdmmal jelolt szén atom helyén bizmutot
tettem. A piros vonal jeloli a spin-fel csatorndbdl a spin-fel csatorndba torténd szorast,
mig a z6ld vonal a spin-fel csatorndbdl a spin-le csatorndba torténd szordst. A lila gorbe
azzal a médositassal késziilt, hogy a SIESTA programban kézzel nulldra éllitottam a spin-
pélya csatolds erésségét. A bal és jobb oldali dbra kozott a kiilonbség az elektréddk kotési
helye, a bal oldali dbra a 2-6 kotéshez, a jobb oldali abra pedig a 2-11 csatolashoz tartozé
gorbe.
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