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1. A palyazat célja

Az OTKA tamogatas célja a Budapest-Marburg nemzetkozi doktori (PhD)
iskola (Europai Gradualis Kollégium, tijabb nevén IRTG, azaz International
Research Training Group) magyar oldalan felmeriils koltségek részbeni finan-
szirozasa volt. A marburgi (Németorszag) Philipps Egyetem Fizika Tanszéke
és a BME Fizikai Intézete, valamint az MTA Szilardtestfizikai és Optikai
Kutatointézete vezetd kutatoi részvételével miikodtetett kdzos doktori isko-
lat német oldalrél a DFG tamogatja 2011-ig. Az iskola kutatési teriileteir6l,
a két oldal kéz0s programjairdl, valamint a résztvevs hallgatokrol és témave-
zetGkrol részletes informéciok talalhatok az iskola honlapjan:
http://www.physik.uni-marburg.de/de/forschung/forschungseinrichtungen /
electron-electron-interactions-in-solids /home.html.

Az OTKA tamogatast a kozos doktori iskola két magyar PhD hallgato-
janak osztondijara forditottuk a futamidg alatt. A hallgatok személye évrol
évre valtozott, igy a jelen beszamold az aktualis hallgatoknak megfelelGen
az iskola négy kutatasi teriiletét érinti (zarGjelben a kutatast végzé PhD
hallgato neve, és az 6sztondijjal tAmogatott kutatas tanéve):

e Elektron spin rezonancia szilardtestekben
(Muréanyi Ferenc, 2003/2004),

o Waveletek és valtozo felbontasi analizis
(Nagy Szilvia, 2004 ,/2005),

e Amorf félvezetGk novekedési modelljei
(Lukacs Rozalia, 2005/2006),

e Nemkonvencionélis stirtiséghullamok
(Vanyolos Andras, 2003/2006).

Tamogatott hallgatéink koziil PhD fokozatot szerzett Murényi Ferenc és
Nagy Szilvia 2005-ben, mig Vanyolos Andrés PhD védése 2007 folyaméan var-
hato. Lukacs Rozélia jelenleg masodéves PhD hallgato. A 2006-o0s év utolsod
négy héonapjaban 6sztondijat kapott még Romhanyi Judit elsGéves PhD hall-
gatonk. Eppen hogy elkezdett munkajabol publikicié még nem sziiletett, igy
téméja nem szerepel ebben a zarobeszamoléban. A tovabbiakban a kutatési
eredményeket a fenti témak szerint csoportositva ismertetjiik. A szdvegben
megadott referencidk a publikacios lista megfelel§ elemére vonatkoznak.



2. Az elért eredmények

2.1. Elektron spin rezonancia szilardtestekben

A 2003-as év soran épitettiink egy nagyteri, longitudinalisan detektalt elekt-
ron spin rezonancia berendezést (LOD-ESR), mely 35 és 75 GHz-en miikodik.
Mivel nincs a rendszerben rezonans mikrohullamu alkatrész, ez azt eredmé-
nyezi, hogy tébb mikrohullami frekvencidn lehet mérni a mérdfej cseréje
nélkiill. Az alacsony zaju radiofrekvencias detektélas kompenzélja a rezo-
nans mikrohullamu elemek hidnyabol adodé alacsony érzékenységet. A LOD-
ESR spektrométer {6 elemei kereskedelmi forgalomban kaphatoak, ezéaltal a
modszer barmely nagyfrekvencias spektrométerhez adaptalhato. A beren-
dezés segitségével lehetdvé valik a spin-racs relaxacios id6 (77) hémérséklet
és mégneses tér fiiggé viselkedésének tanulmanyozésa. A meért LOD-ESR
spektrumbol meghatarozhaté a 77, a miikddési tartomany 2 és 80 ns kozé
esik. A berendezés miikodését a RbCgq fullerid polimeren végzett méréseken
keresztiil demonstraltuk [7].

Kifejlesztettiink egy 3, illetve 9 GHz-en miikodé ESR spektrométert is,
mely egy 9 T szupravezetG mégnesben taldlhatd. A méréfej tartalmaz egy
un. LGR iireget (loop gap resonator). A berendezés a 0-9 T mégneses tér és
1.5-400 K-es hémeérsékleti tartomanyban miikodik. A berendezés segitségé-
vel lehet6vé valik olyan rezonancia jelenségek tanulmanyozasa melyek messze
vannak a g = 2 feltételtdl, pl. antiferroméagnesek esetén. Az iireg alacsony
jOséagi tényezGje miatt lehetdségiink van impulzus modszerek alkalmazasara,
mint pl. a fentebb ismertetett LOD-ESR. A berendezés miikodését a NaNiO,
antiferroméagnesen, a MgB, szupravezetén és a RbCg fullerid polimeren vég-
zett méréseken keresztiil mutattuk be [14].

2.2. Wayveletek és valtozo6 felbontasu analizis

A valtozo felbontast analizis (multiresolution analysis, MRA) vagy wave-
let analizis alkalmazaséaval a fiiggvényeket — igy az elektronsiirtiséget, vagy
a hullamfiiggvényt — kiillonb6z6 finomsagu felbontasi szinteken lehet kezelni
és kozeliteni. A felbontasnak nem kell minden pontban azonosnak lenni,
a fiiggvények részletgazdag helyein (mint példaul az elektronstirtiségnek az
atommagok helyén felléps csuicsainal) lokalisan sokkal finomabb felbontés is
alkalmazhato, mint a sima, lassan valtozo részeknél. Ha a siirtiségfunkcional-
elméletbdl ismert egy- és kételektron-stiriiségmatrixok wavelet alapu kifejté-



sét alkalmazzuk, a kinetikus és az elektron-elektron kélcsonhatési energia ki-
fejezésekor felléps kételektron-integral jellegii tagok univerzalisak, rendszer-
t6] fiiggetlenek lesznek, akar tablazatban is kezelhetSk. A siirtiség kifejtésé-
nek lokalis finomitésa soran egy és harom dimenzioban a sziikséges waveletek
szama a rendszam logaritmusaval skalazodik. A kételektron siirtiségmatrixok
MRA-egyiitthatoira vonatkoz6 viszonylag egyszert feltétel teljesitésével re-
produkalni lehet a szokésos modszerekkel oly nehezen visszaadhato elektron-
elektron csucsfeltételt is [16].

A waveletek és az MRA lehet&séget biztositanak arra, hogy egy fliggvény
kiilénboz6 térbeli darabjait egyszerre kiilonb6zé felbontassal kezeljiik. Az
atommagok kornyékén elég nagy felbontas sziikséges, az aszimptotikus régi-
o6kban mar akar 1-0,5 atomi egységes racson vett waveletekkel is jol vissza
lehet adni a stirtiséget, mig a kotések helyein ennél néhany felbontasi szinttel
finomabb reprezentacio sziikséges. Megallapitottuk, hogy az atomi rend-
szerek elektronstiriségének kifejtéséhez sziikséges waveletek szama 1, 2 és 3
dimenzioban is az elektronok szamanak logaritmusaval skalazodik [15].

Az MRA-nak, mint elvi lehetGségnek a numerikus szamitédsokban valo
alkalmazhatosagat részleteiben is megvizsgaltuk. A wavelet analizis alkal-
mazasaval egy egyszerii modell rendszer, a harmonikus oszcillator wavelet
egyiitthatoinak viselkedését tanulmanyoztuk. Meghataroztuk, hogy a kii-
16nb6z6 felbontasi szinti megoldasok mennyire pontosan kozelitik az egzakt
eredményeket. Megmutattuk, hogy a numerikus szdmitasokban elkeriilhetd
az a potencialis veszély, hogy a felhasznélt bazisfliiggvények szama a felbon-
tas finomsagaval exponencidlisan skaldzodjon. Feltérképeztiik, hogy milyen
trajektoriat jarnak be a lényeges wavelet egyilitthatok a maximalis felbon-
tas novelése soran. Kidolgoztunk egy olyan adaptiv eljarast is, amely képes
megadni, hogy melyek a fontos egyiitthatok az adott szinten, anélkiil, hogy
az Osszes (nem lényeges) egyiitthatot ki kellene szamitani [19].

2.3. Amorf félvezetSk novekedési modelljei

Ezirdnyu kutatasaink kézéppontjaban az amorf félvezetGk alltak, ezen beliil a
kalkogén iivegek, amelyek modell anyaga a szelén. Japan kutatok kisérletileg
amorf szelén vékonyrétegeket novesztettek kiilonbozd beesési szogek alatt (0°,
80°). Azt tapasztaltak, hogy kiilonb6z6 szerkezetek alakultak ki. Fénnyel tor-
tént megvilagitas hatasara a 0° beesési szogii mintak térfogata nétt, a ferde
beesési szogiieké pedig csokkent. A feladat az volt, hogy molekuladinamikai
szimulacioval kiilonb6z6 beesési szogek alatt (02, 20°, 45°, 60°) amorf szelén
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vékonyrétegeket novessziink, részletesen megvizsgaljuk az igy kialakult szer-
kezeteket, majd magyarazatot taldljunk az eltérd térfogatnévekedés okara.
A szerkezetvizsgalat soran szamitogépes programokat irtunk, amelyekkel si-
keriilt feltérképezni a mintak radialis stirtiségeloszlas-fiiggvényét, stirtiségét,
koordinacios szam eloszlasat, a kdtéstavolsag eloszlast, a gytirteloszlast, vala-
mint a mintdban taladlhat6 "lyukak" nagysagat. Ez utébbira azért volt sziik-
ség, mert feltételezéseink szerint a kisebb beesési sz0g alatt novesztett mintak
siirtibbek, kevesebb "lyuk" alakul ki ezekben a szerkezetekben, és igy fény
hatasara ezek a mintak kitagulnak. A ferde szog alatt novesztett szerkezetek
nagyobb "lyukakat" tartalmaznak, amelyek a megvilagitas alatt osszeesnek,
Osszehizodnak. A vizsgalatainkbol megéllapitottuk, hogy ha noveljiik az ato-
mok beesési sz0gét, a mintdk stiriisége csokken, nagyobb "lyukak" alakulnak
ki, valamint né a koordinacios hibak szdma is [26].

2.4. Nemkonvencionalis stirtiséghullamok

Alacsony dimenzios elektron rendszerekben, ahol a sévszerkezet rendelkezik
egy specidlis illeszkedési (nesting) tulajdonsaggal, siiriséghullam alapéallapot
alakulhat ki. Ennek konvenciondlis valtozatai, a spin-, és toltésstirtiség hul-
lamok régota ismertek és kutatottak. Az elektronok kozotti kolesonhatas
szerkezetétol fliggGen azonban megvaldsulhat a nemkonvencionéalis valtozat,
melyet hullimszamfiiggs rendparaméter jellemez (csakugy, mint a szuprave-
zet8k esetében). Az elméleti leiras teljességének igénye mellett a kiozel egy
évtizede folyo eziranyu kutatasokat (melyben csoportunk a kezdetektdl részt
vett) az is indokolja, hogy az utobbi években szémos olyan kisérleti eredmény
latott napvilagot, melyek t6bb anyagban is nemkonvencionélis stirtiséghullam
fazist valoszinisitettek. Ezek kozé tartoznak a magashémérsékletii szupra-
vezetGk az aluldopolt tartomanyban, valamint egyes toltésatviteli sok és ne-
hézfermionos anyagok is.

A munka soran célul tiztiik ki, hogy a nemkonvencionalis stirtiséghullam
fazis korabban altalunk kidolgozott elméleti alapjaira épitve tobb kisérleti ér-
dekl&désre is szamot tarto fizikai mennyiséget meghatarozzunk, és joslatain-
kat minél t&bb anyag esetében Osszevessiik az elérheté mérési eredményekkel.
A felvet6ds kérdések megvalaszolasahoz altalaban egy alkalmasan valasztott
atlagtér elmélet keretén beliil a hémérsékleti Green fiiggvény technikat alkal-
maztuk.

Els6sorban mérési eredmények motivaltdk a nemkonvencionalis stiriiség-
hullaimokban észlelhet6 magneses tértél fiiggé termoelektromos erére, és a



termoelektromos tenzor nemdiagonélis komponensére, a Nernst effektusra
irdnyul6 vizsgalatainkat. A hullamszdmfiiggé rendparaméter k-térbeli zé-
rushelyei kornyezetében megjelend alacsony energias kvazirészecskék (tomeg
nélkiili Dirac-fermionok) energidjanak Landau kvantalasan alapulé elméle-
tiink alapjan sikeriilt értelmezni a fenti mennyiségek mért hémérséklet és
magneses tér fiiggését (beleértve a tér iranyat is) egy a-ET soban [1,4,6], egy
TMTSF soban [5], az LSCO és a BSCO magashémérsékletii szupravezet&k-
ben [8], valamint a CeColn; nehézfermionos anyagban [12,13]. A Landau
kvantalasra épiil6 eredményeinket egy minireview publikdcioban is 0sszefog-
laltuk [3].

A (TaSey)sl toltésstiriiség-hullam anyag normal allapotiban tapasztal-
hato pszeudogap viselkedést egy konvenciondlis, és egy nemkonvencionalis
komponenssel is rendelkez6 rendparaméter segitségével értelmeztiik. A rend-
szer termodinamikajanak leirasa mellett kiszdmitottuk a spin szuszceptibili-
tast és a spin-racs relaxacios ratat, melyek a mérésekkel kvalitativ egyezésben
vannak [18].

Kidolgoztuk az elektronokon térténé Raman szoéras elméletét kvazi-egy-
dimenziés nemkonvenciondlis stirtiséghullamokban. Megallapitottuk, hogy a
kiilonb6z6 szorasi geometriakban félvett spektrumokbol egyértelmi kévetkez-
tetést vonhatunk le a gap szimmetriajat illetGen [2]|. Kideriilt, hogy a kon-
denzatum kollektiv amplitid6 médusa az alacsony energids gerjesztésekbe
bomlas lehetdsége miatt tilcsillapitott, és csak a fény lanciranyd polarizéci-
6ja esetén jatszik szerepet [9].

Megvizsgaltuk, hogy hogyan befolyasolja a nemkonvencionélis stiriiség-
hullamok viselkedését az a gyakorlatban igen fontos koriilmény, ha a sav-
szerkezet fentebb emlitett specialis illeszkedési (nesting) tulajdonsiaga nem
tokéletes. Meghataroztuk a rendszer termodinamikajat, és joslast adtunk a
frekvenciafiiggs vezetSképességre is [11].

Lefektettiik a nemkonvencionalis stirtiséghullamok elméletének alapjait
abban az esetben is, amikor az dtalakulést nem az elektron-elektron kélcson-
hatas, hanem az elektron-fonon koélesénhatas hajtja. Ravilagitottunk arra,
hogy ezesetben a rendparaméter hullamszam fiiggése kiveti az elektron-fonon
csatolését, kiszamitottuk a frekvenciafiiged vezetGképességet, és észleltiik,
hogy (a konvencionlis esettel ellentétben) a kondenzatum effektiv tomegé-
nek hémérséklet fiiggése nem monoton [10,17,22].

Tanulméanyoztuk a szennyezSk kovetkeztében fellépd jelenségeket is. A
kvézi-egydimenzi6s nemkonvenciondlis stirtiséghullaim rendszer és egy nem
magneses szennyez$ kolcsonhatasat vizsgalva kiszédmitottuk a szennyez&tél



valo tavolsag fiiggvényében a lokalis allapotstirtiséget és a Friedel-oszcillacio
tulajdonsagait, melyek alkalmasak lehetnek ennek a fazisnak pasztazo alagit-
mikroszkop segitségével torténs azonositasara [21]. Megvizsgaltuk tovabba
makroszkopikus mennyiségii szennyezé hatésat a rendszer termodinamika-
jara és allapotsiirtiségére tetszéleges szorasi amplitido esetén. Ellentétben
a gyenge és erds szoras sokat vizsgalt hatareseteivel azt taldltuk, hogy &l-
talanos esetben sériil a rendszer elektron-lyuk szimmetriaja [23]. A magne-
ses szennyezdk és a nemkonvencionalis spinsiirtiség-hullam kolesonhataséanak
vizsgalata arra a figyelemremélto eredményre vezetett, hogy a csatolas meg-
noveli a kondenzatum rendparaméterét [24,25]. Ez az effektus allhat a nikkel-
lel adalékolt NBCO magashémérsékletl szupravezetGben észlelt pszeudogap
novekedés hatterében.

Végezetiil megjegyezziik, hogy bar nem tartozik szorosan ennek az alfe-
jezetnek a témakorébe, de Vanyolos Andras Osztondijan keresztiil ennek a
palyazatnak a tamogatéasaval késziilt a [20] publikicio, melyben a LiCusO,
helimagnes mért magnon spektrumat sikeriilt nagy pontossaggal modellezni.

Az ebben az alfejezetben leirt eredmények tovabb erdsitették azt a meg-
gy6z&désiinket, hogy szamos egyéb anyagban is joggal valoszintisithetd ezek-
nek az egzotikus nemkonvencionélis kondenzatumoknak a megjelenése fa-
zisdiagrammjuk egyes tartomanyaiban. Igy az ilyen iranyu kutatasokat a
tovabbiakban hosszabb tavon is gyiimolcsozének véljiik.

3. Kiegészitdé informaciok

A jelen beszamolo targyaul szolgalod témék alapkutatas jellegtiek, eredmeé-
nyeik elsGsorban referalt nemzetkozi folybdiratokban megjelent publikidciokban
testesiilnek meg. Ezen 26 publikicié kozott szerepel egy Phys. Rev. Lett.,
nyolc Phys. Rev. B, egy New J. Phys., két J. Chem. Phys., két J. Magn.
Res. és egy Europhys. Lett. cikk, igy a publikiciok 6ssz impakt faktora 59.

Budapest, 2007. marcius 30.
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