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Négy és fél év idGtartamu palyazatunkban két f6 témakorben végeztiink intenziv elméleti ku-
tatasokat: (A) Mégneses nanostrukturdk ab initio szintil vizsgalata és (B) Mdgneses félvezetSk és
kvantumszennyezék tanulményozdsa. Az aldbbiakban Gsszefoglaljuk e két témakorben sziiletett
48 tudomanyos kozleménytlink fontosabb eredményeit. Hivatkozasképpen a publikaciés listaban
szereplo cikkek sorszamat tiuntettik fol.

(A) Mégneses nanostruktirak

Az atomi méretli nanoszerkezetek alkalmazisa nagysiirliségli magneses adattarolasra jelentGs
kihivést jelent napjainkban a kutatdsok szaméara. Ab-initio adiabatikus spin-dinamika mddszert
alkalmaztunk fémes feliiletekre helyezett ‘nanodrétok’ magneses alapéllapotdnak megkeresésére.
Megmutattuk, hogy a szimmetria csokkenése a feliilet normalisdhoz képest d6lt magneses irdanyu
alapallapot kialakuldsdhoz vezethet. Szamitasokat végeztiink egy Pt(111) feliileten képz6dé terasz
lépcs6jének mentén elhelyezett 7 Co atombdl all6 lancra. Az dltalunk kapott alapallapoti magne-
sezettségi irdny, mely kb. 42°-ot zar be a feliilet normalisaval, kivalé egyezést mutat a kisérleti
tapasztalattal [1,2]. A mdagneses szerkezet meghatarozdsanak mésik médja egy klasszikus Heisen-
berg spin-modellen alapul, melyhez a spin-kolcsonhatasi és magneses anizotrépia paramétereket ab-
initio Green-fiiggvényes médszerrel hataroztuk meg. Ezt a modelt Monte-Carlo szimulaciékkal vagy
a Landau-Lifshitz-Gilbert egyenlet megoldasaval tanulmanyoztuk. 'Benchmark’ jellegii szamitéast
végeztiink egy Au(111) feliiletre helyezett Cr trimerre, mely a frusztrélt mégneses rendszerek
tipuspélddjanak tekinthet. Legérdekesebb eredményiink, hogy a Dyzaloshinskiy-Moriya (DM)
kolesonhatds feloldja a kétféle kiralitdsa alapéllapot konfigurdcidk degeneraciéjat [36,42]. Ugyan-
csak a DM kolcsonhatas jelentOségét mutattuk ki a Mn/W(110) és Mn/W(100) monorétegek
mégneses mintdzatképzédésében [47]. Szamitdsaink igen jol visszaadtdk a kordbban (110 feliileten)
ill. utélag (100 feliileten) spin-polarizalt STM mérésekkel megfigyelt spin-spirél szerkezetek peris-
dushosszat.

A maégneses adattarolas egyik legfontosabb tényezdje a madagneses anizotrépia, hiszen ennek
mértéke, mely szdmos kisérleti kortilménytol (pl. a szubsztrat, a vékonyréteg és a fedbréteg
anyagi minésége, geometriai szerkezete stb.) fligg, hatdrozza meg a magneses irdny dtforduldsédnak
hoémeérsékletét. Ezért tovabbra is kiemelt figyelmet szenteltiink a magneses anizotrépia tanulma-
nyozasanak. A kisérletek szerint a Cu3Au(001) szubsztraton novesztett vékony, fcc szerkezetii
vas filmek magnesezettsége alacsony hémérsékleten kb. 3 atomi réteg vastagsiagnal a feliiletre
meroleges irdanybdl a feliilettel parhuzamos irdnyba fordul. Szamitasaink szerint a két atomi
réteg vastagsigi film csak abban az esetben mutat merdleges méagnesezettséget, ha a rétegek
merdéleges iranyu pozitiv relaxaciét szenvednek és az arany atomok diffuzidja kicsi. Harom vas
monoréteg esetében éppen az arany atomok diffiziéja, melyet egy meréleges kontrakcié stabi-
lizal, vezet merdleges magnesezettséghez. KEzek alapjan arra kovetkeztettiink, hogy a vas film



novesztésének kisérleti kortilményei hatdrozzak meg a mégneses dtforduldsi vastagsdgot [8]. Az
Gjgeneracios magneses adattarolas egyik alapvetd feltétele a feliiletre meroleges konnyli magneses
irdny kontrollalhatésaga. Ennek egyik eszkoze a kiilonbozé bonyolultsagi rétegstrukturak alka-
lmazdsa. Egylittmiikdé spanyol partnereink Ru(0001) feliiletre vitt vékony Co filmek mégne-
sezettségének iranyat vizsgdltdk a film vastagsaganak fiiggvényében és azt tapasztaltdk, hogy a
két monoréteg vastagsigi film a feliiletre merélegesen mégneses, mig az egy ill. hdrom (és annal
tobb) monoréteg vastagsagu filmek konnyli mégneses irdnya a feliilettel parhuzamos. Elméleti
szamitasaink azt igazoltak, hogy a két monoréteg vastagsigu Co film merdleges anizotropiajat a
rétegek feliileti relaxaciéjdnak kovetkeztében torténd elektronszerkezet médosulas (hatérréteg hib-
ridizacié) okozza [23].

Kilonféle mesterséges feliileti nanostrukturak eléallitasi és vizsgdlati technikdinak rohamos
fejlédése (elsésorban az atomi skéldju pésztdzé alagit mikroszképia) maga utdn vonta az itt
el6fordulé kilonleges elektronallapotok elméleti tanulmanyozasanak sziikségszertiségét. Mi egy
mégneses atomokbdl felépitett gytirti (quantum corral) spin-polarizalt allapotait vizsgéltuk. Az
ab-initio szamitasainkbdl kapott diszkrét allapotsorozat jé egyezést mutatott egy effektiv anal-
itikus modell eredményével. A modell keretén beliil arra a kovetkeztetésre jutottunk, hogy a
gytrl altal bezart allapotokbdl ad6dé magneses momentum a gylri atmérdjének fiiggvényében
oszcillal [10]. Szisztematikusan tanulményoztuk 3d dtmeneti fém szennyezok dltal keltett feliileti
allapotokat Cu(111) felilletén. A kordbbi STM kisérletekkel egybehangzéan kimutattuk az adatom
altal indukalt kotott dllapotokat. Magneses szennyezok esetében markans kiillénbséget észleltiink a
kiilonb6z6 spinallapotokhoz rendelhet6 rezonanciak helyében és jellegében, amit a szennyez6 d-savja
és a feliileti elektrondllapotok kozotti hibridizdcidval magyaraztunk [22].

Az in. ’Rendezetlen Lokalis Momentumok’ (Disordered Local Moments, DLM) médszer a
stirtiségfunkcional eljaras olyan kiterjesztése, mely atlagtér kozelitésben figyelembe veszi a fer-
romagneses fémes rendszerek véges homérsékleti spin-fluktudcioit, ezdltal lehet6vé teszi ezen rendsz-
erek magneses tulajdonsagainak ab initio szintli targyalasat. Részletesen kidolgoztuk a moédszer rel-
ativisztikus valtozatat, melyet a magneses anizotropia energia hémérsékletfiiggésének szamitasara
alkalmaztunk. Meghataroztuk az .10 szerkezeti rendezett FePt 6tvozet magneses anizotrépidajanak
hoémérsékletfiiggését a ferromagneses fazisban. Az anizotrépia konstans jé kozelitéssel a magnese-
zettség négyzetével aranyosnak addédott, ami megfelel6 egyezést jelent a kisérletekkel, ugyanakkor
ramutat arra, hogy az in. ”fiiggetlen ion” kozelités nem alkalmazhatd az erdsen itinerans magneses
viselkedést mutat6 rendszerekre [5]. Hasonl6 eredményt kaptunk a rendezett FePd 6tvozetre is [29].
Modellszamitas segitségével megmutattuk, hogy az eltérés az itinerans rendszerben fellépé ani-
zotrop kicserélodési kolesonhatasnak tulajdonithaté. Ugyanezzel a modellel jé kozelitéssel sikeriilt
magyarazni a kobos szimmetridji 6tvozetek mégneses anizotrépia-mégnesezettség fliggését is [29].
A relativisztikus Rendezetlen Lokalis Momentum (R-DLM) mddszert alkalmaztuk ferromagneses
vékonyrétegekre is. Réz feliiletre helyezett kobalt vékonyrétegekre a kisérleti megfigyeléssel 6ssz-
hangban altalaban a feliilettel paArhuzamos méagnesezettségi iranyt kaptunk, de a Curie hGmérséklet
kozelében szamitdsaink reorientaciora vezettek a feliiletre meréleges iranyba. Ez a viselkedés -
Heisenberg modellen alapuld szimulaciéink alapjan - ugyancsak az itinerdns rendszerekben fellépd
anizotrép kicserélédési kolesonhatas kovetkezménye [37,38].

Az eredetileg Slonczewski (1996) &ltal megjésolt, majd kettés magneses vékonyrétegekben kisér-



letileg is megfigyelt és széles korben vizsgalt, aram altal indukédlt magneses atfordulds (Current In-
duced Magnetic Switching) a spintronikai alkalmazasok igéretes eszkoze. A jelenség pontos leirasa,
kontrollalhatésaganak és gyakorlati alkalmazhatosdganak vizsgdlata napjainkban intenziven folyik.
Mi egy olyan elméleti médszert dolgoztunk ki, mely a két réteg magneses elforduldsi energidjanak
szamitasan és a fenomenolégikus Landau-Lifshitz-Gilbert egyenlet megolddsan alapul. Explicit
kifejezéseket irtunk fel az dtforduldsi idore és a kritikus dramerésségre. Co/Cu/Co kettOsrétegek
atfordulasi idejére kivalo egyezést kaptunk a kisérletekkel. A kritikus dramerGsség esetében, mivel
itt tobb bizonytalan, a kisérlettdl fiiggd geometriai tényezd is szerepet jatszik, egyelére nem tudtunk
megbizhaté becslést adni [7]. Alkalmazva kordbban bevezetett médszeriinket részletesen vizsgaltuk
az aram altal indukalt méagneses kapcsolds jelenségét a technologiai alkalmazasok szempontjabodl
igéretes permalloy /réz/permalloy harmasréteg szerkezetben. A kapcsoldsi idére kapott kb. 30 ps-os
érték jo egyezést jelent a kisérletekkel [9)].

A Kubo-Greenwood formula és a Korringa-Kohn-Rostoker ‘bedgyazasi’ (embedding) technika
otvozésével olyan programmot fejlesztettiink ki, amely alkalmas véges nanostruktiarak transzport
tulajdonsagainak meghatarozasara. A moddszerrel kiillonb6z6 geometridji arany nanokontaktusok
vezetSképességét hataroztuk meg. Kiilonds figyelmet szenteltiink az atmeneti fém (Pd, Fe és Co)
szennyezOk hatdsdnak a kontaktus vezetésére. Szamitdsaink szerint a vezetés nagyon érzékenyen
valtozik a szennyez6 atom pozicidjanak fiiggvényében. Ezt a valtozast a kontaktus centrumaban
1évé atom rezonans viselkedést mutatd s-tipusu allapotsiirtiségével hoztuk Gsszefiiggésbe, amelyet
a magneses szennyez6 kisebbségi spin d-tipusu elektronjaival valé kolecsonhatds indukél [4,7].

A miégneses vékonyrétegek egyik legfontosabb vizsgdlati eszkoze a magneto-optikai Kerr ef-
fektuson alapul. Egy réz réteggel elvédlasztott kettés nikkel réteg Kerr forgatdsat tanulmanyozva
megallapitottuk, hogy az a réz réteg vastagsaganak fliggvényében oszcillal. Fz annak a kdvetkezmé-
nye, hogy a spacer vastagsdg fliggvényében a két magneses réteg csatolasa fluktudl a ferromagneses
és antiferromégneses csatolds kozott [4]. Az arany feliiletén novesztett vas vékonyréteg kb. 3 atomi
rétegvastagsagnal fellépémadgneses iranyvaltozdsat ab initio szamitasainkban egyértelmiien kor-
relaltatni tudtuk a feliiletre merdlegesen bees6 fény Kerr forgatasi szogének ugrasszerii csokkenésével.
A beesési szog valtoztatasaval 70 fok estén kaptunk maximaélis forgatasi szoget. Szamitdsainkat
kombindlva egy egyszerli fenomenoldgikus modellel, egy domén esetében meghataroztuk a Kerr
forgatési szog kiils6 méagneses tér fiiggését [18].

A réteges rendszerek elektron- és magneses szerkezetét szamité ab initio programmunkat tovabb-
fejlesztettiik gy, hogy az atomi potencidl és toltéssilirliség lefrasaban a gombszimmetrikus tagon
tal figyelembe vettilk a magasabb rendii, aszimetrikus tagokat is. Mindazondltal, hogy az tun.
teljes toltéssiiriiség mddszer a teljes energia igen pontos szamitasat teszi lehet6vé, ramutattunk
arra, hogy, amennyiben a palyamomentum kvantumszamok szerinti kifejtés konvergencidja nem
megfeleld, az energia- ill. potencidlskala zérushelyének megvalasztdsatol fiiggnek az eredmények.
Az intersticidlis potencidl minimalizdldsa azonban optimélis vélasztasnak tiinik [28,34].



(B) Méagneses félvezetdk és kvantumszennyezok

Kutatdsaink egy részében magneses félvezetd strukturdk tulajdonsagait tanulmanyoztuk. Ezek
az anyagok fontos szerepet jatszanak jelenleg a spintronikai kisérletekben, és a technoldgiai fejlesz-
tésben. Az un. hat siav kozelitést haszndlva meghataroztuk GaMnAs-ben a két Mn spin kozotti
kolesonhatast. Azt tapasztaltuk, hogy a két spin kozotti kolesonhatds kis tavolsagokra izotrdp,
mig nagy Mn-Mn tévolsidgndl erésen anizotrop. Az effektiv kdlcsonhatast hasznalva Monte Carlo
szimuldcidkat végeztiink, és megmutattuk, hogy hig limeszben nem-kollinearis dllapot alakulhat
ki [13]. Ezt a jelenséget a szennyezési sav képben is tanulmanyoztuk: Mikroszképikus szdmitdsok
alapjan effektiv modellt alkottunk nagyon hig magneses félvezetd 6tvozetek leirdsara, majd a mod-
ellt Monte Carlo szimulacio és atlagtérelmélet segitségével tanulmanyoztuk, és megmutattuk, hogy
lehetséges a szennyezési savban egy lokalizacios fazisatalakulas 1étrejotte valamint hogy a spin-péalya
kolesonhatds természetesen vezet nem-kollinedris dllapotok megjelenéséhez [14]. A magnetotransz-
port tulajdonsdgok leirasara egy a mikroszképikus tulajdonsagokon feliillemelked6 skalaelméletet
dolgoztunk ki [17]. Az elmélet kivaléan leirja a rendezetlen mégneses félvezetokben megfigyelhetd
anomalis magnetorezisztenciat.

A Kondo-ellenallds redukalt dimenziéban észlelt csokkenésének valdszinli magyardzata a magne-
ses szennyezo spinallapotanak felhasadasa a spin-pélya kolcsonhatéas és a feliilet egyiittes hatasaként.
Olyan modellt vizsgaltunk, melyben az erds lokalis spin-palya kolcsonhatas kovetkeztében a szeny-
nyezon kialakuld, palyakarakterrel rendelkezé spin-multiplet és a feliilet altal indukalt, Friedel osz-
cillaciét mutatd kristalytér kolcsonhatdsa indukélja a multiplet felhasadasat. A hordozé anyag
vezetési elektronjait a fellilet geometridjat egzaktul kezel$ tight-binding mddszerrel irtuk le. A
perturbaciészamitas elsé és masodrendjében kiszamitottuk egy d!-konfiguraciéji lokalis spin ener-
gigjanak felhasaddsat a feliilettél mért d tdvolsag fiiggvényében, ami 1/d?-tel ardnyosan csokkend
amplituddju, oszcilldlé viselkedést mutatott [31]. Realisztikus becsléseink alapjan a vizsgalt me-
chanizmus t6bb nagysagrenddel erésebb a hordozé atomokon fellép6 spin-péalya kolcsonhatas altal
indukalt mégneses anizotrépiandl [43].

Renormaélési csoport ill. ab initio szdamitasokat 6tvozve megmutattuk, hogy egy Au feliileten
elhelyezked6 Cr trimerben egy egzotikus Kondo allapot jon létre a belso rejtett orbitalis kvan-
tumszamoknak koszonheten, egy tobbezerszeresére megnovekedett Kondo homérséklettel. Szami-
tasaink kivald 6sszhangban vannak Mike Crommie csoportjdnak (University of California, Berkeley)
végzett méréseivel [11].

Vizsgaltuk a spin szennyezések elektron koherenciara valé hatdsat. Ez a probléma a me-
zoszképikus fizika egyik legfontosabb kérdése, hiszen az inelasztikus folyamatok korlatozzék a
toltéshordozok interferenciajat egy mezoszkdpikus rendszerben. Formalizmust dolgoztunk ki, mely-
nek segitségével meghatarozhaté numerikus renormaldsi médszerrel egy kvantum szennyezén vald
szoras inelasztikus hataskeresztmetszete a bejové elektron energidjanak fiiggvényében. A mdédszert
a Kondo problémadra alkalmaztuk el6szor [3]. Az inelasztikus szérasi tulajdonsigok vizsgalataval
kapcsolatban vettiik észre, hogy szilikséges az tgynevezett szingularis fermi folyadékok fogalmanak
a bevezetése is [20].

Szamos publikacidoban foglalkoztunk a kornyezetbe dgyazott spinek relaxacidjaval. Bozonizacid,
skalaegyenletek ill. renormalési csoport segitségével tanulmanyoztuk egy rendezett antiferroméag-



nesben egy szennyez6 spin dinamikajat, és megmutattuk, hogy a spinhulldmokhoz valé erds csato-
lasok effektive gyengitik egymast, és igy a spin még erds disszipacio esetén is koherensen viselkedik
[12]. Numerikus renormédldsi csoport, bozonizéacié és skalaanalizis médszerével vizsgaltuk a Bose-
Fermi Kondo-modell fazisdiagrammjat. Megmutattuk, hogy er6s disszipdciénal egy fazisatalakulas
jon létre, ahol a toltésfluktudciok megsziinnek [19]. A spin alapi félvezet$ kvantum bitek viselkedé-
sének lefrasahoz elengedhetetlen az elektroméagneses fluktuaciok a félvezeté dotba zart spinre vald
hatasanak megértése ezekben a rendszerekben. Megmutattuk, hogy az elektromagneses fluktuaciok
kiils6 magneses tér jelenléte nélkiil is a spin-palya kolcsonhatasnak koszonhetéen egy véletlen Berry
fazis megjelenéséhez, és igy spin relaxacidhoz vezetnek [33]. Ezt az elméletet kiterjesztettik a
palyaintegral formalizmus keretei kozott és megmutattuk, hogy a szemiklasszikus limeszben a spin-
palya kolcsonhatas segitségével a spint pusztan elektronikusan manipuldlni is lehet [48].

Vizsgaltuk kvantum dotokban izoldlt spinek ill. félvezeto elektrodakhoz csatolt kvantum dotok
dinamikajat is. Megvizsgaltuk, hogy milyen koriilmények kozott lehetséges két csatolt mezoszkdpikus
kvantum dotban elérni az tin. két szennyezés Kondo kvantum kritikus pontot, amely a kvantum
kritikus rendszerek egyik legismertebb példdja. Megmutattuk, hogy a kvantum kritikus viselkedést
a két dot kozotti toltés transzport rontja el, és javaslatot tettiink, hogy a gyakorlatban hogyan
lehet ezt elnyomni [25]. 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. FEgy egzakt alapallapoti tételt konstrualtunk, a gerjesztések
kvantumszamait pedig perturbativ eszkozokkel ill. MC szimuldciéval hataroztuk meg. Az energia-
szintek fejlédése az erésen korrelélt dllapot felépiilését titkrozi [35]. Numerikus renormadldsi csoport
segitségével vizsgaltuk két csatolt kvantum dot optikai vezetSképességét a két csatornds Kondo
tartoményban [40]. Meghatdroztuk az univerzalis dtcsapdsi fliggvényeket ill. annak anomélis tu-
lajdonsagait. Megvizsgdltuk, hogy a konform térelmélet milyen tulajdonsdgokat josol ezekre a
mennyiségekre, és kivalo egyezést talaltunk. Végezetiil osszefoglalé munkank jelent meg kvantum
dotok ill. nanostruktirdk transzporttulajdonsigai témakorokben [24].

A fentieken kiviil még a kovetkez6, a palydzat eredeti célkitiizéseihez kevésbbé kapcsolédd
eredményeink sziilettek:

Egy szupravezetd kornyezetbe helyezett spin kotott dllapotokat tin. Shiba édllapotokat hoz
létre a gapben. Korabban azonban tobbnyire csak egyszerisitett modelleket tanulmanyoztak,
melyek figyelmen kiviil hagytdk a d-nivo belsd struktiurajat. Megmutattuk, hogy a d-nivé belsé
szerkezete tObbszoros Shiba allapotok létrejottéhez vezet, tovabba, hogy a spin-felbontott spek-
trumban a Shiba allapotok markansan elkiiloniilnek a szupravezetd koherencia csiicstol, és ezért jol
detektalhatok [46].

Megmutattuk, hogy a kordbbi allitasokkal szemben, az erGs csatoldsd tartomédnyban létezik
egy kiterjedt homérséklettartomény, ahol a kétallapotd rendszerek kétcsatornas Kondo viselkedést
mutatnak. Ez a tartomédny konnyen elérhetd, ha az alagutazé atomon rezonanciaszéras van [15].

Kiterjesztettiik Sachdev és Young szemiklasszikus elméletét a Q -allapotu kvantum Potts mo-
dellre. Meghataroztuk mind a gapes, mind pedig a kvantum kritikus tartoményban a dinamikus
korrelaciés fiiggvényt, az utébbi tartomanyban konform térelméletet alkalmazva. A gapes fazisban
megmutattuk, hogy a spin korrelacios fliggvény diffuizids viselkedést mutat, ami azzal van kapcso-
latban, hogy az alacsonyenergias elmélet SU(Q-1) szimmetridt mutat [21].



Olyan atlagtér elméletet konstrualtunk, amely SP(N) spineket haszndl, és egy nehéz-Fermion
rendszernek mind az antiferromagneses-, mind pedig a Fermi folyadék fazisat képes leirni. A
formalizmust két szennyezés esetén teszteltiik, és megmutattuk, hogy ott képes a kvantum kritikus
pont leirdsara is [27].

Megmutattuk, hogy harom komponensii vonzo fermionikus hideg atomi rendszerekben egy bary-
onikus fazis jelenik meg, ahol a fermionok kot6tt trionokat (baryonok) képeznek [39,44].

Osszefoglalds

Most lezarult palyazatunk elsOsorban az alapkutatasba sorolhatd, bar a magneses vékonyréteg
kutatas és spintronika tertiletén tobb, a technoldgia szaméara is fontos eredményiink sziiletett
(pl. komplex vékonyrétegek magneses anizotrdpidja, dram &ltal hajtott spindtfordulds, mégneses
félvezetOk, stb.) Ezt tdmasztja ald az is, hogy elméleti kutatdsainkat szamos kisérleti kutatdcso-
porttal egyiittmiikddésben végeztiik. Eredményességilinket tiikrozi a 48, Gsszesen kozel 196 im-
paktfaktord, tudomanyos kozlemény, valamint az a mintegy 200 fiiggetlen hivatkozas, melyet ezen
munkdinkra méar eddig is kaptunk.



