A kutatasi eredmények bemutatasa

A pélyazat keretében kondenzalt fazisu, nem kristalyos szerkezetii rendszerek atomi szinti
szilicium és szelén. A rendezetlen szerkezetii kondenzalt fazisok mikroszkopikus leirasara
alkalmazott szamitogépes szimulacidkat alapvetéen ket nagy csoportba oszthatjuk: az elsé
csoportba tartoznak a sztohasztikus alapon mitkdé Monte Carlo tipust szimulaciok, mig a
maésodikba determinisztikus molekuladinamikai modszerek. Mi mindkét modszert
alkalmaztuk kutatasaink soran. A szdmitogépes kodokat magunk fejlesztettiik ki. Az elért
eredményeket tézisszeriien sorolom fel a kdvetkezékben.

1. Amorf szilicium ndvekedése: Atomi bombéazas alacsony energias molekula dinamikai
szimulacioja. Ezen munka f6 célja amorf szilicium szerkezetek vizsgéalata volt. Az
atomonkeénti lerakddast kilenc szerkezeten tanulmanyoztuk. A tizedik szerkezetet gyors
hiitéssel kaptuk. A kapott szerkezetek kozotti kiilonbsegeket a keletkezett gytirik
statisztikajaval irtuk le. Kaptunk haromszdg és négyszdog gydriket is. (Molecular Simulation,
30 p17, 2004)

2. Az amorf szilicium noOvesztésesére Kkidolgozott tight-binding molekuladinamikai
szamitogépes kodunk segitségével kapott modellek alapjan, az Ujabb forditott Monte Carlo
szimulaciok alapjan és a Cambridge Structural Database-ben szereplé adatok alapjan egy
ujfajta hibahely, a kis kotésszogek (haromszdgek, négyszogek) létezeset sikerllt felismerni.
Ezek a hibahelyek adjak az allapotsiiriiségben 1évé, legmagasabb energidja, betéltott, a kis
szOgeknél lokalizalt &llapotokat. (Solid State Comm. 127 pp305-309, 2003)

3. Olyan amorf szilicium szerkezetek struktarait modelleztiik reverse Monte Carlo
modszerrel, amelyeket radikalisan kilénb6z6 modszerekkel készitettek. Megmutattuk, hogy
nincs Iényeges mikroszerkezeti kiildnbség a parologtatassal és az ion implantacioval kapott
szerkezetek kozott. A varakozasnak megfeleléen, az ion implantalt szerkezetet
rendezettebbnek talaltuk, mint a parologtatassal készitettet. (J. Phys: Condens Matter 17
pp2617-2624, 2005)

4. Kiindulva a szénatomok topologiai elrendezédésébol megadtunk egy algoritmust Descartes
koordinatak eloallitasara. A végsé szerkezetet molekula mechanikai modszerrel kaptuk meg.
Toroidalis, vagy spiralis szerkezeteket kaptunk attol fiiggéen, hogy az 6tszdgek és hétszogek
hogyan helyezkedtek el a parallelogramma alaku szuper celldban. (Molecular nanostructures,
XVII Int. Winterschool, Kirchberg Tyrol, 2003, Ed. H. Kuzmany, J. Fink, M. Mehring, S.
Roth, AIP Conference Proceeding 685, 2003 p423-426, 2003)

5. Hatszdges nanocsovek elektronszerkezetét legegyszeriibben az (gynevezett feltekerési
modszerrel kaphatjuk meg a grafit elektronszerkezetébél. Megmutattuk, hogy a topologiai
koordinata madszerrel ez megtehet6 olyan szerkezetekre is, amelyek a hatszogek mellett mas
sokszogeket, példaul 6tszoget és/vagy hétszogeket tartalmaznak. (Solid State Comm. 127
pp305-309, 2003)

6. Amig fullerének topoldgiai koordinatainak elkészitésere harom kétlebenyii sajatfliggvenyt
szoktunk felhasznalni, nanocstévek esetében ezen koordinatak eléallitasara négy kétlebenyt
sajatfuggveény sziikséges. Megmutattuk, hogy nanocsovek topoldgiai koordinatait is



megkaphatjuk harom kétlebeny sajatfliggvénybdl, ha a csé két végét két-két fél fullerénnel
lezarjuk. (Carbon 42, pp983-986, 2004)

7. Osszefoglaltuk a topoldgiailag meghatarozott elektronallapotok tulajdonsagait és
kapcsolatat grafelméleti fogalmakkal. Megmutattuk, hogy a molekulék topologiai
tulajdonsagaibdl az altalanosabb szoros kétési, félempirikus mddszerek elektronszerkezeti
tulajdonségaira is lehet kdvetkeztetni. Kordbbi munkak ilyen kdvetkeztetések levonasara az
egyszertibb Hiickel elIméletet szoktak alkalmazni. (Internet Electron. J. Mol. Des. 3, 0 0,
http://www.biochempress.com, 2004)

8. Haeckeli szerkezetekre alkalmaztuk a topoldgiai koordinata médszert. A Haeckeli
szerkezeteket bevezeté Terrones et al. (Phys. Rev. Lett. 84, 1716 (2000)) kézlemény Haeckel-
i szerkezetein leap-frog transzforméciot hajtottunk végre és azt tapasztaltuk, hogy az igy
kapott szerkezetek tovabbra is Haeckel-iek maradtak, de félvezeté tulajdonsagokkal
rendelkeztek szemben Terrones et al. allitdsaval, hogy az ilyen szerkezetek mindig vezetok.
(Frontiers of Multifunctional Integrated Nanosystems, NATO Science Series, pp11-18, 2004)

9. Kiterjesztettlik a topoldgiai koordinata modszert haromszorosan 6sszefliggé sikbeli grafok
topoldgiai koordinatainak meghatarozasara. A grafok kétdimenzios abrézolasat egyediil a
szomszeédsagi viszonyok felhasznalasaval kaptuk meg. A modszert Schlegel diagramok
eléallitasaval mutattuk be. (Nanostructures: Novel Architecture, Eds: Mircea V. Diudea
pp193-202, 2005)

10. Hengerek athatasanak megszerkeszteset felhasznalva bemutattunk egy algoritmust, amely
segitségével nanocso csatlakozast generalhatunk tetszéleges kiralitast nanocsovek kdzott.
(Fullerenes, Nanotubes and Carbon nanostructures 13, 353-541, 2005)

11. Euler tételét felhasznalva megadtunk egy 6sszefliggést nanocsé csatlakozasokban
talalhat6 kilonféle sokszogek szamara. Megmutattuk, hogy egy haromvégii csatlakozas
letrehozasara a legegyszertibb esetben 6 hétszdgre van szikséglnk. Kifejlesztettiink egy
eljarast nanocso csatlakozasok Schlegel diagrammal torténé leirasara. (Croatica Chemica
Acta 78 , pp217-221, 2005)

12. Kiszamoltuk az elektronallapotok lokalis allapotsiiriiségét négy kilonb6ézé csatlakozasra
ugyanazon két nanocsé kozott. Megallapitottuk, hogy két nanocsé esetén kulonféle geometriai
csatlakozasok és igy ennek megfeleléen kilonféle tulajdonsagu elektronallapotok készithetok.
(phys. stat. sol. b 243 pp3468-3471, 2006)

13. Klasszikus empirikus potencialt hasznald6 molekuladinamikai szamitogépes szimulacioval
megallapitottuk, hogy a laboratériumokban gazfazisbdl szubsztratumra levalasztott ill. a
folyadékfazisbol gyorshiitéssel készitett amorf szelén kozott a lokalis stariségfluktuaciokban
Iényeges kiulonbség van, azaz a gyorshiitott minta lényegesen homogénebb. (J. Non-Cryst.
Solids, 338 pp283-286 2004).

14. Haromfajta atomkdzi kdlcsonhatést vettiink figyelembe molekula dinamikai szimulacionk
sorén. Az egyik klasszikus harom test kdlcsonhatast empirikus potenciél volt, a masik kett6
pedig szoros kotést kvantummechanikai potencial. Az egyes potencidlokkal kapott
szerkezetek lényegesen kiilonboztek a kdvetkezé paraméterek 6sszehasonlitasa soran: radialis
eloszlas fliggvény, kotés szogek, dihedralis sz6gek és koordinacids hibak. Osszességében a



Hubbard tagot tartalmazé szoros kétésit médszer adta a legjobb eredményt. Ha nem vettiik
figyelembe ezt a tagot, sok lett a koordinacios hibak szama. A Cambridge Structural
Database-ben 0sszegytijtott kisérleti adatok alapjan becslést adtunk az amorf szelénben
letrejovo kovalens kotések hosszara és a kozottik 1évo kotesszogek alsé és felsé hatarara. (J.
Phys: Condens Matter, 17 6459 2005).

15. Magyarazatot adtunk kalkogén lvegek fotoindukalt térfogati valtozasara. Azt tapasztaltuk
molekula dinamikai szimulaciénkban, hogy elektron gerjesztések a kovalens kotések
felszakadasat adjak és a lyukak pedig lanckozi kotéseket hoznak létre ott, ahol az elektronok,
illetve a lyukak lokalizalva vannak. A fotoindukalt kotés elszakadas és a lanckozi kotés
létrejotte  koOzOtti Osszjaték eredményezi a térfogati novekedést vagy csokkenést. A
fotoindukalt térfogati valtozasra adott magyarazatunk kivalé 6sszhangban van a szelénen
kapott fellleti magassag legujabb mérési adataival. (Phys. Rev. Lett. 95 206803, 2005)

16. Modellink altal&nositasaként leirasat adtuk azon eseteknek is, amikor a fotoindukalt
térfogatvaltozas nem reverzibilis. Ebben az esetben egy tranziens jelenség és egy metastabil
allapot irja le a térfogatvaltozas idéfejlédését. (J. Non-Cryst. Solids, 352 pp1587-1590, 2006)

17. Sikerllt magyarazatot talalni olyan esetre is, amikor fotoindukalt tagulas helyett
0sszehUzodast mérnek. Erre az esetre parologtatas atomi szintii szamitogépes szimulacidi azt
az eredményt adtak, hogy a kilonbdzé szogben allé szubsztrdtum esetében més és mas lesz a
mintaban létrejovo Uregek meérete is szama. A nagyszamu nagyméretii Uregek okozzéak az
0sszeh(zodast. (J. Optoelectronics and Advanced Materials, 9 pp37-42, 2007)

Kutatasaink eredményeit 3 konyvfejezetben (1. L&szl6: Topological coordinates Schlegel
diagrams of fullerenes and other planar graphs, Nanostructures: Novel Architecture, Eds:
Mircea V. Diudea pp 193-202, 2005, K. Shimakawa, Y. Ikeda, S. Kugler: Fundamental
optoelectronic processes in amorphous chalcogenides, Non-Crystalline Materials for
Optoelectronics, Ed. G. Lucovsky ans M. A. Popescu, INOE Publishing House, pp103-130,
2004 és S. Kugler, J Hegedus, and K. Kohary: Light-induced Volume Changes in
Chalcogenide Glasses, Optical Properties of Condensed Matter, Ed. J. Singh, Wiley pp143-
158, 2006) és egy ,,topic” tipusu (Koichi Shimakawa and Kugler Sdndor: Photoinduced
volume changes in chalcogenide glasses. (in Japanese), Kotai Butsuri (Solid State Physics) 42
pp313-322, 2007) cikkben is dsszefoglaltuk.




