Szakmai zarogjelentés

A F68726 projektszamu OTKA keretében vegzett
kutatasokrol.

A projekt keretében végzet kutatasi munka soran az
el6zetes munkatervben kitlzott célokat sikerult elérni.

Magneses nano-szerkezetek

Vizsgalatam harom Cr atombol allo, arany (111)
fellletre helyezett nanostruktarak magneses
alapallapotat [1][4]. Kidolgoztam egy, a legkisebb
négyzetek modszeren alapuld eljarast, amivel az u.n.
Kohn-Korringa-Rostoker Green fliggvenyes elektron
szerkezet szamitasi modszer relativisztikus valtozataval
kapott eredményeket lehet leképezni egy klasszikus,
masod- illetve negyed rendl koélcsdnhatasokat
tartalmazo spin modellre. Ez a modszer nem kovetel
meg geometriai szimmetriat, ezért tetszéleges alaku
nanostruktarakra alkalmazhatd. A magas dimenzidju
fazistérben a magneses alapallapotot a momentumok
irdnyat meghatarozé6 4.n. Landau-Lifshitz-Gilbert
egyenletre  alapozott  spin-dinamikai  szamitasok
alkalmazasaval kaptuk meg. A vizsgalt esetekben
megmutattuk, hogy a Cr trimerek konfiguraciés
energigjat az  antiferromagneses  elsészomszed
kblcsbnhatas dominalja, mig a masodik legfontosabb
szerepet a bikvadratikus tagok jatszak. Szabalyos Cr
hatomszog esetéen frusztralt Neel tipusu alapalapotot
talaltunk. Megmutattuk tovabba, hogy mivel a fellleten
séril az inverziés szimmetria, a tisztan relativisztikus
Dzyaloshinsky-Moriya kélcsbnhatas is fontos szerepet



jatszik az alapallapot kialakulasaban. A linearis és az
egyenlbszaru haromszog eseten, kollinearis,
antiferromagneses alapallapotot talaltunk.

A magneses nano-szerkezetek kozott  fellépd
kolcsOnhatasok dontéen befolyasoljak ezen anyagok
magneses tualjdonsagait. Ennek a tényezbnek az
alaposabb megismerése érdekeben vizsgaltuk két Co
atom kolcsonhatasat kilonbdzé femes felileteken (réz,
ezist, arany (001) es (110) feltletek) [3]. Megmutattuk,
hogy a fellileteken 1év6é atomok kozotti kblcsbnhatas
tavolsagfiiggése jelentésen eltérhet a tombi anyagokban
tapasztalhatotol. Amig tombi anyagokban a jol ismert
hosszu hatotavolsagu Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida
(RKKY) kolcsOnhatas irja le a magneses atomok
egyuttes viselkedését addig (001) feltleten nem léep fel
hosszu tavu kolcsbnhatas. (110) felileten megtalalhato
a hosszu hatétavolsagu kicsereélédési kdlcsonhatas, de
annak az asszimptotikus viselkedése eltér az RKKY-tol.

Ab-initio maddszerekkel vizsgaltuk két az iparban
szeleskorben elterjedt anti-ferromagneses anyag, az
IrMn és IrMn3 rendszerek magnesesen rendezett fazisat
[5]. A kélcsbnhatasok alakjara és er6ssegére vonatkozoé
szamitasaink  segitségével megkonstrualtunk egy
effektiv spin modellt, ami lehetévé tette a szamolasok
eredmenyeinek kbzvetlen dsszehasonlitasat a
vonatkozo kisérleti eredményekkel. Megmutattuk, hogy
a IrMn3-ra vonatkoz0 szamolasokbol kapott szokatlanul
er6s masod-renddi magneses anizotropia amiatt lIéphet
fel, mert harom Mn alrdcsban a lokalis kobos
szimmetria sérdl.



Vizsgaltuk a felileten fellepd relativisztikus Rashba
felnasadast alacsony szimmetrigju feliiletek esetén [6].
Az U.n. Kkp-perturbacio szamitas  segitségevel
megmutattuk, hogy ezeken a felilleteken a Rashba
felhasadas anizotrop, ami egybevag a
szimmetriamegfontolasokbdl kaphaté eredmeényekkel.
Megmutattuk, hogy az anizotrop Rashba felhasadas
nem magyarazhatd pusztan az altalanosan hasznalt
elmélettel, ami csak a kristaly-potencial feliletre
merdleges valtozasat veszi figyelembe.

Quantum szennyez o6k vezetési tulajdonsagai

Nem-egyensulyi Anderson szennyezd modell atlagter
megoldasanak korlatait is vizsgaltuk [2]. Azt talaltuk,
hogy a paraméter tér (fesziltség, hémérseéklet, on-site
Coulomb taszitas, betd6ltottseg) bizonyos részein, mind
a magneses, mind a nem-magneses megoldas stabil
volt. Tovabba megmutattuk, hogy a nem-egyensulyi
magnesezettségben és aramban hiszeterézis talalhato
az alkalmazott fesziltség fluggvényeben. Az atlagtér
modszer, hibasan, magneses momentum és
spin-polarizalt aram  kialakulasat josolta  nagy
feszlltségek esetén, amibdl azt a kdvetkeztetést vontuk
le, hogy az atlagtér kozelitts minden olyan
tartomanyban hibas, ahol lokalis magneses momentum
kialakulasat mutatja.

Egy kovetkezd cikkben két elektron szinttel rendelkez6
kvantum  po6tty (quantum dot) egyensulyi és
nem-egyensulyi tulajdonsagait vizsgaltuk az d.n.
szinglett-triplett  atalakulas kozelében. Ennél a
vizsgalatnal az atlagtér elméleten talmutaté moddszert



hasznaltunk. Azt talaltuk, hogy az alkalmazott pertubativ
eljarsassal le lehet irni az U.n. Kondo effektust és tobb
mas a kisérletekben mutatkozé effektust, ha a
perturbacio nem tal erés [7]. Egy, a kérdést részletesen
targyald cikk jelenleg elbiralas alatt all a Phys. Rev. B
folydiratnal [9].

Mott-Peierls szigetel o6k

Vizsgaltuk egy kulonleges transzport tulajdonsagokkal
rendelkez6 anyag, a vanadium-dioxid (VO2),
elektron-szerkezetét és optikai tulajdonsagait U.n.
dinamikus atlagtér kozelitéesben (DMFT) [8]. Ez a
modszer kombinalva a mar tradicionalisnak szamito
elektron-szerkezetet vizsgald modszerekkel Uj tavlatokat
nyithat meg az eréssen kolcsbnhaté anyagok elméleti
vizsgalataban. A vizsgalt anyagot az teszi kiilonlegesse,
hogy fém-szigetel6 atalakulast mutat szobah&émérséklet
kozeleben, ami igen elényds lehet kilonb6z6 gyakorlati
alkalmazasoknal (pl. uU.n. inteligens, fényre reagalo
ablakok). A kutatds soran azt vizsgaltuk, hogy az
atalakulasi hémeérsekletet mennyiben befolyasolja a
hordoz6 anyagok altal okozott strukruralis valtozas. A
racs dsszenyomasanak illetve széthizasanak a szamolt
elektron-szerkezetre gyakorolt hatasa a szigeteld
fazisban 0sszhangban van a kisérletekkel. A szamitott
tiltott sav szélessegének megvaltozasa j0 egyezest
mutatott a meglévd kisérleti eredményekkel és
magyarazni tudtunk olyan kisérleti eredményeket is,
amik eddig latszélagos ellentmondasban voltak az
elmeleti leirassal. A szamolt elektron-szerkezet részletei
a spektroszkdpiai eredmenyekkel (XAS, PES) is igen jo
egyezeést mutatnak, ami nagyban noveli az eddig



kisérletileg kevésbé vizsgalt, moédosult strukturakra tett
elmeleti predikciok megbizhatosagat.
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