Az BF61726 szamu, ,Nem egyensilyi spin transzport és
korrelaciok nanostruktarakban” cimii OTKA projekt zarojelentése

Ez a projekt atomi és mesterséges atomi strukturdk ill. feltletek, vékony rétegek vizsgalatat célozta
ab initio illetve térelméleti mddszerek egyiittes haszndlataval, kiilonos tekintettel a magneses
tulajdonsagokraill. az id6 és spinfligg6 nem egyensulyi transzporttulajdonsagok vizsgalatara. Céljaink
kozott szerepelt egyfelSl olyan nem egyensulyi modszerek alkalmazasa/fejlesztése és egyszerd
rendszerekbeli tesztelése, melyek lehet6vé teszik korrelalt rendszerekben az egyensulyi és nem
egyensulyi transzport leirdsat. gy kiemelt szerepet kapott egy nem felxibilis numerikus renormaldsi
csoport kéd kifejlesztése és publikalasa és alkalmazdsa, illetve a nem egyensulyi ,fluctuation
exchange” kozelités (FLEX) kidolgozdsa. A metodoldégiai fejlesztés mellett a kutatas fontos
komponense volt a mesterséges atomi rendszerek (kvantum dot rendszerek), magneses atom-
klaszterek, nanoszemcsék, magneses szennyezdk, illetve vékony rétegek elméleti vizsgalata.

Bar a projekt hivatalosan 2006 janudrjaban kezd6do6tt, a kutatémunka teljes erével csak 2006 Gszétél
indulhatott be, mert ekkor tudtuk a projekthez tartozé posztdoktori alldsokat betdlteni. Ezért kértlink
engedélyt az OTKA-t6l a projekt 2010 janudrjaig valé meghosszabbitasdra. A projekthez kapcsoldddan
majd 50 kiilonféle publikacié sziletett, melyek kozlil 9 a Physical Review Letters, 23 pedig a Physical
Review B folydiratokban, 9 pedig egyéb nemzetkozileg referalt folydiratban jelent meg. A
megjelenteken kivil harom tovdbbi munkank van a Physical Review Letterhez benyujtva, egy pedig
jelenleg van el6készités alatt. A projekthez kapcsolédéan 2 PhD disszertacié sziiletett (Rapp Akos
(2008) ill. Téth Anna (2009)), és még egy tovabbi disszertacio van el6készités alatt (Horvath Bertalan).
A projekt eredményei kozll kiemelném egy flexibilis NRG kodnak a kifejlesztését és publikussa
tételét [http://www.phy.bme.hu/~dmnrg/]. A projekthez kapcsolédéan szamos meghivott el6adast
tartottunk nemzetkézi konferencidkon ill. iskolakon (csak a projektvezeté mintegy 20 meghivott
konferencia el6adast ill. kollokviumot tartott az elmult években), és a projektben résztvevé kutatdk
és didkok is szamos elGadast tartottak. A munka nyomdn sziiletett eredményeket ilyen roviden leirni
szinte lehetetlen. Ezért az aldbbiakban — a teljesség igénye nélkiil - csak a legfontosabb
eredményeket emeljik ki.

Részletes eredmények

Kvantum dot (p6tty) rendszerek transzporttulajdonsagainak vizsgalata:

A magneses atomok mesterséges realizacidjat kinaljak a kvantum dotok. Ezekben a mesterséges
atomokban ill. a bel6liik épitett ,molekuldakban” erések a korrelaciok, és az elektron-elektron
kdlcsdnhatds dominans szerepet jatszik. Ezeket a mesterséges atomokat sokkal kontrollaltabb mdédon
lehet nem egyensulyi kérilmények kozott megfigyelni és vezetd elektrédakhoz csatolni, mint az igazi
atomokat. Szamos ilyen rendszer vezetési tulajdonsagat vizsgaltuk a projekt sordn mind egyensulyi,
mind pedig nem egyensulyi esetben.

Megvizsgaltuk, hogy milyen koriilmények kozott lehetséges két csatolt mezoszkdpikus kvantum
dotban elérni az un. két szennyezés Kondo kvantum kritikus pontot, amely a kvantum kritikus
rendszerek egyik legismertebb példaja [Zarand G, et al, Phys. Rev. Lett. 97, 166802 (2006)].
Megmutattuk, hogy a kvantum kritikus viselkedést a két dot kozotti toltés transzport rontja el, és



javaslatot tettlink, hogy a gyakorlatban hogyan lehet ezt elnyomni: a két, vezetékek csatolt kvantum
dot kdzé paros szamu kvantum dotot kell illeszteni, melyek antiferromagneses lancot képeznek, és
kozvetitik a két dotra lokalizalt elektron kozotti kicserélédési kdlcsonhatdst, de ugyanakkor
elnyomjdk a toltés transzportot. Megmutattuk, hogy a kvantum fazisatalakulds megfigyelhet6 a
vezetési tulajdonsagokban. Mas, kisérletileg megvaldsitott csatolt dot rendszer dinamikus
vezetSképességét is vizsgaltuk kombinalt analitikus és numerikus médszerek segitségével. gy példaul
tanulmanyoztuk oldalrél csatolt kvantum dotok vezet6képességét (itt csak az egyik kvantum dot
csatolddik elektrédddkhoz), és megmutattuk, hogy egy ,,renormalt” perturbativ renormalasi csoport
jol leirja ekkor a rendszer ac vezet6képességének viselkedését [Chung-Hou Chung, Gergely Zarand,
Peter Wolfle, Phys. Rev. B 77, 035120 (2008)].

Megmutattuk, hogy egy csatolt kis kvantum dot - nagy kvantum dot rendszerben a nagy dot
méretének ill. a két dot kozotti csatolasnak a fliggvényében megvaltozik a diszkrét energiaszintek
spektruma [Kaul RK, Zarand G, Chandrasekharan S, et al, Phys. Rev. Lett. 96, 176802 (2006)]. Egy
egzakt alapallapoti tételt konstrualtunk, a gerjesztések kvantumszamait pedig perturbativ
eszkozokkel ill. Monte Carlo szimulaciéval hataroztuk meg. Megmutattuk, hogy az energiaszintek
fejl6édése az er6sen korrelalt allapot felépilését tlikrozi és hozzaférhets transzport méréseken
keresztil [R.K. Kaul,et al., Phys. Rev. B 80, 035318 (2009)].

Egyik fontos célunk volt a nem egyensulyi fluctuation exchange maédszer kifejlesztése. Nem
egyensulyi szamitasok kozott legel6szoris részletesen feltérképeztiilk a nem egyensulyi Anderson
modell dtlagtérelméletbeli fazisdiagrammijat, és megmutattuk, hogy az atlagtérelmélet hiszterézishez
és nem fizikai dllapotok megjelenéséhez vezet [B. Horvath et al, Phys. Rev. B 77, 113108 (2008)].
Ezeket a spontdn szimmetriasértett allapotokat mindenképpen el kell keriilni a perturbativ
szamitasok sordn.

Ezt kbvetGen nagy energiat fektettlink a perturbativ nem egyensulyi médszer egyszer(i modelleken
valo tesztelésére. Tanulmanyoztuk egy két nivds mesterséges atom Un. szingulett-triplet atmenetét,
melyet a Hund csatolas illetve az erds elektron-elektron kélcsénhatas generdl. Szamos instabilitasba
Utkoztink, melyeket nagyon nehezen, és csak részben sikertilt elimindlnunk. Végil sikerilt perurbativ
madon leirni a teljes szingulett-triplett atmenetet [B. Horvath, et al, Journal of Physics: Condensed
Matter, arXiv:0909.0441 (2009); B. Horvath et al, to be submitted to Phys. Rev. B]. Idén januarra
siker(ilt végre eljutnunk odaig, hogy implementaltuk erre a tébbnivds rendszerre a FLEX-et olyan
formaban, hogy az tetsz6leges mas rendszerre is kdnnyen alkalmazhaté legyen [B. Horvath et al,
unpublished].

A perturbativ mddszerek visszassagait |atva kezdtiik el az er6sen korreldlt tartomany funkcionalis
renormalasi csoporttal vald vizsgalatat, és a nem egyensulyi zaj szamitast. Meghataroztuk példaul a
spin keresztkorrelaciokat a teljes frekvenciatartomanyban, mind az egyensulyi, mind pedig a nem
egyensulyi esetben [C. P. Moca, |. Weymann, G. Zarand , Phys. Rev. Letter-hez benyujtva,
arXiv:0907.0475]. Azt taldltuk, hogy a spin keresztkorrelacidkban alapvetd szerepet jatszik a Korringa
energia, aminél kisebb energiakon a spin aram keresztkorrelacioi elnyomadnak. Kifejlesztettiink
tovabba egy altalanos funkcionalis renormalasi csoportot is, melynek segitségével sikeriilt a nem
egyensulyi véges fesziiltségli zajspektrumot is meghatdrozni [G. Zarand et al, to be submitted to
Phys. Rev. Lett.].



Flexibilis DM-NRG kod:

A projekt egyik fontos eredménye annak a felxibilis c++ DMNRG kdédnak a kifejlesztése, mely a vilagon
jelenleg egyediildlléan 6tvozi a nem Abeli szimmetridkat és a slrliségmatrix renormalasi csoportot
dinamikus mdédon. A kéd létrehozasahoz el6szor egy altaldnos rekurziv alakjat kellett megadni a
Wilson féle numerikus renormalasi csoportnak. A kédot el6szor a két csatornds Kondo rendszeren
teszteltik. El6szor meghatdroztuk a David Goldhaber-Gordon altal kisérletileg vizsgdlt két csatornas
Kondo rendszer dinamikus vezet6képességét, és numerikusan megvizsgaltuk, hogy milyen atcsapasi
gorbéket kapunk az anizotrépidnak illetve a kiilsé magneses térnek koszénhetden [A.l. Toth, L. Borda,
J. von Delft, G. Zarand, Phys. Rev. B 76, 155318 (2007)]. Megmutattuk, hogy a szimmetriak hasznalata
nélkil szamos esetben lehetetlen elérni a kell6 numerikus pontossagot [Phys. Rev. B 78, 245109
(2008)]. A kéd tovabbi teszteléseként meghataroztuk a két csatornas Kondo modell lokalis dinamikai
tulajdonsagait [A.l. Toth and G. Zarand, Phys. Rev. B 78, 165130 (2008)].

A programhoz kapcsoldéddan web feliiletet, valamint egy 89 oldalas dokumentaciét és szdmos
mintainputot, analizald rutint stb. készitettlink, majd publikussa tettiik a mintegy 25,000 soros kddot
[O. Legeza et al, arXiv:0809.3143 (2008); O. Legeza et al, http://www.phy.bme.hu/~dmnrg/]. A
projektnek ehhez a részéhez kapcsolédodik egy sikeresen védett Ph.D. disszertacié is [A.l Téth, PhD
dolgozat, 2009, BME].

A kod tovabbi fejlesztése jelenleg is folyamatban van: Jelenleg tovabbi nem-Abeli szimmetridk
implementaldsan dolgozunk, valamint komplexesitjik a kédot. Bar a kédot ugy épitettiik, hogy az
alkalmas legyen DMFT + NRG szamitdsokra is, még ezt a rutint is szeretnénk jobban implementalni. A
kifejlesztett c++ kddot szeretnénk kvantum informacid alapi mddszerekkel hatékonyabba tenni.
Részben ehhez kapcsolédnak azok a kézlemények/munkak, amelyekben a DMRG-ben vizsgaljuk a
kvantum entrépia szerepét. Osszefoglalé keretében bemutattuk a kvantumos informaciéelmélet
alkalmazasanak lehet&ségeit a s(ir(iségmatrix renormalasi csoport algoritmus terén. [O. Legeza, et al.
Lect. Notes Phys. 739, 653-664 (2008)], Springer-Verlag],

Spin relaxacid vizsgalata:

Egy kvantum dotban izolalt spint vizsgdlva megmutattuk, hogy az a kdrnyezet elektromdagneses
fluktudacioi hatasara kiils6 magneses tér nélkil is relaxalédik spin-pdlya kdlcsdnhatds jelenlétében [P.
San-Jose et al., Phys. Rev. Lett. 97, 076803 (2006)]. A relaxacié geometrai, egy véletlenszer( Berry
fazis indukadlja. Azt is megmutattuk, hogy alacsony kiilsé tereknél a relaxaciot a vezetékekbeli
elektron-lyuk gerjesztések hozzak létre a kozhiedelemmel ellentétben, nem pedig fononok. Az
elméletet tovabbfejlesztve megmutattuk, hogy hogyan lehet az adiabatikus spin relaxacot
térelméletileg kezelni. Megmutattuk tovabbd, hogyan hasznalhaté ez az effektus spin manipuldciéra
[Pablo San-Jose et al, Phys. Rev. B 77, 045305 (2008); P. San-Jose, et al., Physica E 40, 76 (2007)].

A fenti geometriai effektusokat mas mddon is ki lehet hasznalni. A Karsruhei Egyetemmel
egyuttmikodésben tanulmdanyoztuk azt, hogy hogyan lehetséges a spin-palya kélcsonhatast
kihasznalva pusztan gate-elektrédak hasznalataval spint pumpalni. Megmutattuk, hogy ha egy


http://www.phy.bme.hu/~dmnrg/

kvantum dot két szintje elegendéen kozel van egymashoz, akkor lehetséges egy kontrollalt rezonans
spin-pumpalads, melynek segitségével adiabatikus ciklusonként egy elektronspint lehet az
elektrédakba pumpalni. Ez igen meglepd, hiszen ebben az esetben az id6tiikrozés szimmetria
egyetlen pillanatban sem sériil, csak az elektrédak valtoztatdsa sérti azt [Valentina Brosco et al,
submitted to Phys. Rev. Lett., arXiv:0912.1096].

Tanulmanyoztuk azt is, hogy a magneses szennyezG6k jelenléte hogyan vezet a mezoszképikus
transzport esetében inelasztikus szérdsra: Ez utdbbit rendkiviil fontos megérteni, hiszen ez szabja
meg, hogy alacsony hémérsékleten mennyire viselkednek koherensen a vezetési elektronok egy
mezoszkdpikus daramkdrben. A T-matrix nemperturbativ szamitasan alapuld elméletiinket
kiterjesztettlik az Anderson modellre valamint a két csatornas Kondo modellre is. Az utébbi
érdekessége, hogy ebben az esetben az elektronok T=0 h6mérsékleten és a Fermi energian is
inkoherensek, miutan ez egy nem Fermi-folyadék modell. [G. Zarand and L. Borda, Physica E 40, 5
(2007); L. Borda et al., Phys. Rev. B 75, 235112 (2007)].

Spin transzport alacsonydimenzids rendszerekben:

Nemcsak szemcsék, hanem vékony rétegek illetve kvantum drétok esetében is tanulmanyoztuk a spin
transzportot. igy példaul megvizsgaltuk egy két-dimenzids elektrongdz spin Hall vezetSképességét
Rashba csatolds jelenlétében a rendezetlenség fliiggvényében [C. P. Moca, D. C. Marinescu, Phys. Rev.
B 75, 035325 (2007)]. Azt talaltuk, hogy a spin precesszids hossz hatdrozza meg ezt, és az
eredmények nem fliggenek jelentésen a szabad Uthossztol.

Tanulmanyoztuk tovabbd, hogy a magneses szennyezdk hogyan befolyasoljak a spin Hall-effektust [C.
P. Moca and D. C. Marinescu, New Journal of Physics 9, 343 (2007)., valamint az anomalis Hall
effektust kétdimenzids esetben [T.S. Nunner et al, Phys. Rev. Lett. 100, 236602 (2008)].
Megmutattuk, hogy az irodalomban jelenlev6 Berry-fazis alapu értelmezés nem lehetséges: A
magneses szennyez6kon valé szoras az anomalis Hall effektus elGjelvaltasahoz is vezethet, vagy
példaul rezonans anomalis Hall szérashoz.

Tanulmanyoztuk tovabba a Rashba effektust olyan fellileti dllapotok esetében, amikor a szimmetria
sériil (pl. C2v-re). Kifejlesztettlink egy Ujfajta kp perturbaciészamitast, mely képes volt
megmagyarazni a rendkiviil nagy Rashba anizotrdopia megjelenését ebben az esetben. Egyidejlileg ab
initio szamitdsokat is végeztiink arany feliiletre, ahol mintegy 5-sz6rds anizotrdpiat taldltunk [E.
Simon et al, arXiv:1002.0776 (2010)].

A Notre Dame-i késérleti csoporttal egylittmikodve vizsgaltuk meg vékony GaMnAs mintdk
magnetoellendllasat is. Meglepd mddon a kisérleti adatokat tokéletesen tudtuk illeszteni az altalunk
kifejlesztett skalaelmélettel [C. P. Moca, et al. Phys. Rev. Lett. 102, 137203 (2009)]. Eredményeink
szerint a rendezetlenség, a magneses Mn atomokon vald erés széras egylittesen vezetnek a
megfigyelhetd anomalidhoz a szennyezettebb mintakban, és az alacson hémérsékleten ill. TC koérdl
megfigyelhetd anomalidknak ugyanaz az eredetiik.

Magneses atomok és fellletek:

Uj mechanizmust mutattunk, mely feliiletek kdzelében magneses anizotrépiat general a szennyezd
magneses atomon lévd spin-palya kdlcsénhatdsnak kdszonhetben [L. Szunyogh et al., Phys. Rev. Lett.



96, 067204 (2006)]. A mechanizmus Iényege, hogy a fellilet altal keltett Friedel oszcillacidk a
szennyez6 atomon spinjéhez az az atomi palyamomentumok segitségével csatoldodnak. Ez a
mechanizmus egy a kisérletekkel 6sszhangban 1évé anizotrépiat eredményez, mely sokkal erésebb,
mint a korabban vizsgdlt mechanizmusok barmelyike.

ez

perturbacids technikan alapuld szamitas eredményképpen a feliilett6l mért tavolsag kobével
forditott ardanyban csokkend és a Fermi hullamszdm kétszeresével oszcillald szintfelhasaddst kaptunk
abban az esetben, amikor a spin-palya kdlcsdnhatés a ,,bulkban” térténik [O. Ujsaghy, L. Szunyogh, A.
Zawadowski, Phys. Rev. B 75, 064425 (2007)].

A fenti munkdkbdl azonban még nem volt egyértelm(, hogy a Zawadowski Alfréd és munkatarsai
altal javasolt ,,bulk mechanizmus”, vagy az altalunk javasolt lokalis szennyezési mechanizmus
[Szunyogh L, Phys. Rev. Lett. 96, 067204 (2006)] a felelGs a feliileti anizotropidért. Ezért azonos
elméleti és numerikus megkdzelitésbél, nevezetesen egy realisztikus paramétereken alapulé szoros
kotésd Green fliggvényes technika segitségével 6sszehasonlitd vizsgalatot végeztiink a két modelre,
réz és arany hordozo esetén. Szamitasaink azt a kordbbi sejtéslinket tdmasztottak ald, hogy a lokalis
spin-palya kolcs6hatas indukalta magneses anizotrdpia tébb nagysagrenddel erGsebb effektus, mint
amit a hordozé atomokon vald spin-pdlya széras eredményez.

A korabban kifejlesztett Relativisztikus Rendezetlen Lokalis Momentum (R-DLM) mddszert
alkalmaztuk ferromagneses vékonyrétegekre abbdl a célbdl, hogy meghatarozzuk a magneses
anizotrépia energia h6mérsékletfliggését. Réz felliletre helyezett kobalt vékonyrétegekre a kisérleti
megfigyeléssel 6sszhangban altalaban a felilettel parhuzamos magnesezettségi iranyt kaptunk, de a
Curie h6mérséklet kdzelében szamitasaink reorientacira vezettek a feliiletre meréleges irdnyba [A.
Buruzs, et al., J. Magn. and Magn. Mat. 316, e371 (2007); A. Buruzs, et al., Phys. Rev. B 76, 064417
(2007)]. Cu(100) feliiletre helyezett Fe-Co 6tvozet nano-strukturak magneses tulajdonsagainak
elméleti vizsgalatat végeztiik s(irliség funkcional kozelitésben. Megmutattuk, hogy ezekben a néhany
atombdl allé magneses részecskékben a konnyli magnesezettségi irdny nagyban fligg a részecskét
alkoté atomok lokalis kémiai kornyezetétdl, ramutatva a széles kdrben hasznalt atlagtér kozelités
(CPA) alkalmazhatésaganak korlataira [C. Etz, et al., Phys. Rev. B 75, 245432 (2007)].

Spanyol partnereinkkel kiterjedt vizsgalatokat végeztiink Ru(0001) fellileten névesztett Co rétegek
fedd védGréteg anyagi minGsége és ezen réteg vastagsaga fliggvényében. A kisérletek tobbek kozott
megallapitottak, hogy 4-5 atomi réteg vastag Co film esetén 1-2 atomi réteg vastag Au film képes a
rendszer magnesezettségét a filmre meréleges iranyba allitani, mig vastagabb Au fed6réteg vagy mas
nemesfém (Cu, Ag) esetén a magnesezettség a filmmel parhuzamos iranyd marad. Részletes
szamitdssorozattal, melyben racsrelaxaxios effektusokat is figyelembe vettiink, sikerlt
reprodukalnunk a fenti megfigyelést ill. a magneses anizotrdpia energia valtozasaban megfigyelt
kisérleti trendeket [S. Gallego et al, Philosophical Magazine B 88, 2655-2665 (2008); Gabaly et al, ,
New Journal Physics 10, 073024 (2008)].

Egyik legujabb munkdnkban azt vizsgaljuk, hogy a Dzyaloshinskii-Moriya kdlcsonhatas hogyan
Phys. Rev. Lett. 102, 207204 (2009)]. Szimmetria érvek alapjan osztalyozzuk, hogy mikor 1éphet fel
ilyen kiralis aszimmetria. W(110) feliiletre helyezett Fe monoréteget tanulmanyozva ab initio



szamitasokat végeztiink, melyek valoban megerdsitik a kiralis aszimmetriat ebben az esetben. Az
eredményeinket egy egyszerusitett spin modell segitségével is sikeriilt interpretalnunk. Eredményeink
tiikrében lehetdség kinalkozik a Dzyaloshinskii-Moriya kodlesonhatas kisérleti meghatarozasara is.

Alacsonydimenzidés magneses modellek:

F6ként a DMNRG fejlesztésekhez kapcsoléddan tanulmanyoztunk szamos egy dimenzids magneses
modellt is. Példaul az egy dimenzids periodikus hatarfeltétel mellett meghatdrozott Hubbard
modellre olyan unitér bazisfliggvény transzformacidt dolgoztunk ki, melynek révén a modell nyitott
hatarfeltétel mellett vizsgalhato [O. Legeza, F. Gebhard, J. Rissler, Phys. Rev B74, 195112 (2006)].
Megmutattuk, hogy annak ellenére, hogy a transzformacié utan a modell csak elsé és
masodszomszéd kolcsdnhatasokat tartalmaz, a slir(iségmatrix renormalasi csoport (DMRG)
algoritmussal végzett szamoldsok hatékonysaga nem né.

Bemutattunk egy Uj mddszert, mely lehet6vé teszi alacsonydimenzids spin és fermion rendszerek
esetében térben homogén és inhomogén fazisok kézétt dtalakuldsok tanulmanyozasat [O. Legeza, Jet
al., Phys. Rev. Lett. 99, 087203 (2007)]. Vizsgaltuk tovabba az egydimenzids taszité SU(n) Hubbard
modellbeli Mott &talakuldst [K. Buchta, O. Legeza, E. Szirmai, and J. Sélyom, Phys. Rev. B 75, 155108
(2007)], a vonzo n=3 esetben pedig variacids szamitast végeztiink, és megmutattuk, hogy egy
trionikus fazis alakulhat ki [A. Rapp, et al., Phys. Rev. Lett. 98, 160405 (2007)].

Kiterjesztettik Sachdev és Young szemiklasszikus elméletét a Q -allapotu kvantum Potts modellre.
Meghataroztuk mind a gapes, mind pedig a kvantum kritikus tartomanyban a dinamikus korrelacids
fliggvényt, az utébbi tartomanyban konform térelméletet alkalmazva [Rapp A and Zarand G, Phys.
Rev. B 74, 014433 (2006)]. A gapes fazisban megmutattuk, hogy a spin korrelacids fiiggvény diffuzids
viselkedést mutat, ami azzal van kapcsolatban, hogy az alacsonyenergids elmélet SU(Q-1) szimmetriat
mutat.



