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A kutatomunkam elején, szeptemberben megismerkedtem a SIESTA-val (Spanish Initiative
for Electronic Simulations with Thousands of Atoms). A SIESTA egy stirliségfunkcional-elméleten
alapul6 modszer és annak szamitogépes implementacidja. A SIESTA hasznalata soran az
eredményeket a VASP joslataival vetettilk egybe. Bizonyos vizsgalt elemeknél — jellemzden a
magasabb rendszamu atomokra, mint Bi, Te, stb - jelentOs eltéréseket tapasztaltunk a két DFT kod
eredményei kozott. A tovabbi vizsgalat megmutatta, hogy a legnagyobb problémat a SIESTA
pszeudopotencial fajljai jelentették, ezért megtanultam az ATOM nevezetli program segitségével,
hogyan lehet pszeudopotencialokat generalni, amelyekkel mar jobb egyezést tudtunk elérni.

Kozben felvettiik a kapcsolatot a kisérleti munkat végz6 kutatécsoporttal, amely az altalunk
elméletileg vizsgalat anyagokkal foglalkoznak. Elméleti szimulacidkkal segitettiink értelmezni a
mérések soran felmeriild kérdések (példaul lehetséges-e, hogy a BiTel réteg vékonyitasanal a
réteges anyagrol nem egy BiTel haromréteg, hanem egyetlen jod réteg valik le). Ezeket a
vizsgalatokat kezdetben a VASP-pal végeztiikk, a pszeudopotencial probléma megoldasa utan
SIESTA-val is reprodukaltuk.

A félév masodik felében megtanultam a Landauer-formalizmussal és a Green-fiiggvényes
madszerrel szérasproblémakat szamolni. Ezt alacsony szabadsagi foku tesztrendszereken magam is
vizsgaltam. Beletanultam az EQuUs: E6tvos Quantum Transport Utilities transzportszamit6 szoftver
hasznalatdba. Az MSc-s diplomamunkam soran kétdimenzios, heterostruktiras anyagokkal
foglalkoztam és grafén-BiTeX (X = Br, I) réteges anyagokra egy effektiv Hamilton-modellt
alkottunk, amellyel fel tudtuk térképezni a rendszer elektromos tulajdonsagait. Ezt a modellt
sikeresen beleillesztettem az EquUs szoftverbe és ennek segitségével a kordabban megismert
fazisdiagramon tudunk transzporttulajdonsagokat is vizsgalni.

A kovetkez6 szemeszterben a fazistér kiilonb6z6 paraméterkiosztasa mellett fogjuk a
rendszer vezetési tulajdonsagait szamitani. Ez lehetséget ad arra, hogy a jovobeli kisérleti
tapasztalatokat fizikailag interpretdlhassuk egy mérhetd mennyiség segitségével. Ezeket az
eredményeket a marcius elején tartandd IWEPNM konferencidan egy poszter forméajaban

prezentalom majd.



