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Otéves id6tartamu palyazatunkban fémes magneses rendszerek — tombi otvozetek, réteges heteroszerkezetek,
vékonyrétegek és kisméretli nanorészecskék — atomi szintl vizsgélatat végeztiik tobbszintli szamitégépes elméleti
modszerek segitségével. Szamos Uj eljarast dolgoztunk ki, melyek tovabbi kutatasaink alapjat képezik. Az
alapkutatds és a technologiai fejlesztések frontvonaldba tartozé magneses jelenségek széles skalajat
tanulmanyoztuk. Vizsgalatainkat és elért eredményeinket ezen témakorok mentén az alabbiakban ismertetjik. A
cikkeket a beszamolo kdozleményjegyzékében talalhaté sorszamok szerint idézziik.

Itinerdns magnesség veges hémeérsekleten
Publikaciok: 3, 14, 32

Palyazatunk egyik alappillére volt a Disordered Local Moments (DLM) eljaras alkalmazasa komplex magneses
heteroszerkezetek elméleti vizsgalatara. A [3] publikdcibban a magneses atomok kozotti korrelaciokat
tanulméanyoztuk Cu(100) feliiletre helyezett CoFeCo és FeCoFe multirétegekben. Azt talaltuk, hogy a Co atomok
magneses momentuma a Fe réteg kdzelében mindig csékken, mig a Fe atomok magneses momentuma névekszik.
A CoFeCo multirétegek Curie hdmérséklete oszcilldl a Fe réteg vastagsaganak névelésével, mig az FeCoFe
multirétegek Curie hdmérséklete a Co rétegvastagsag lényegében monoton névekvé fliggvénye.

A relativisztikus DLM (RDLM) mddszer alapjan, angliai kollégaink kdzremiikddésével kidolgoztuk a paraméagneses
szuszceptibilitds lineéaris valaszelméleten alapuldé ab initio szintl szamitasat. A paramagneses szuszceptibilitas
divergens viselkedésébdl kdvetkeztetni lehet a rendszer alacsony hdmérsékletl magneses szerkezetére. A [14]
munkankban Mn monorétegek magneses szerkezetét vizsgéltuk kilénbdzé szubsztratok feluletén. Szamitasaink
azt mutatjak, hogy Ag és Au fellletén az atomsorok szerinti antiferromagneses ill. a Néel tipusu triangularis
szerkezetek energiaja kézel azonos, mig Pt és Pd fellileten egyértelmiien a Néel tipusu szerkezet preferalt.

Az RDLM mddszert mar a 2000-es évek kozepén Kkiterjesztettik véges hémérsékletre, mellyel pl. egy
ferromagneses 6tvézet Curie hémérséklet alatti magneses tulajdonsagai ab intio szinten tanulmanyozhaték. Most
lezarult palyazatunkban az RDLM program o©nkonzisztens valtozatat dolgoztuk. Szamitasainkban igy a
transzverzalis spin-fluktuaciok mellett a longitudinalis spinkomponens hémérsékletfliggését is figyelembe tudtuk
venni. A [32] cikkben megmutattuk, hogy bcc vasban a lokélis magneses momentumok kb. 15 %-kal csokkennek a
zérus és a Curie hémérséklet kozott. Onkonzisztens szamitasokkal kozvetleniil bizonyitottuk, hogy a FePt és FeRh
Otvozetekben a Pt és Rh atomok indukalt lokalis magneses momentummal rendelkeznek. A FePt magneses
anizotropia energidjara a kisérlettel megegyezd hatvanyviselkedést kaptunk az &tlagos magnesezettség
fliggvényében a hosszutava kémiai rendezetlenség kilonb6zé értékei mellett. Az elmélet szamara nagy kihivast
jelent a FeRh oOtvozet hémérsékletfliggé metamagneses (antiferromagnes — ferromégnes) &atmenetének
magyarazata. Jéllehet az alkalmazott atlagtér kozelités az atalakulasi hémérsékleteket jocskan folébecsilte, az
onkonziszens RDLM modszerrel szamitott szabadenergia alapjan, egy adott racséalland6 tartomanyban sikerdilt
reprodukalunk a metamagneses fazisatalakulast.

Exchange bias vizsgalata tdbbszint( spin-modellel
Publik&ciok:13,31

A spin-klaszter kifejtés (spin-cluster expansion - SCE) és a DLM technika 6tvozésével Uj modszert fejlesztettiink ki
a kicserélédési kdlcsdnhatas tenzor szamitasara. Ennek lényege, hogy egy relativisztikus korrekcidkkal kiterjesztett
Heisenberg model paramétereit a rendszer paramagneses fazisaban hatarozzuk meg. A médszer univerzalisan



alkalmazhatd, mert a szadmolasban nincsen szikség a spin-rendszer sok esetben ismeretlen alapallapoti
konfiguraciéjanak ismeretére. Az exchange bias jelenség vizsgalatara a prototipusnak tekintheté IrMn;
antiferromagnes (AFM)/Co ferromagnes (FM) hatarfeliilletet valasztottuk. (Megjegyezziik, hogy az IrMn 6tvozetek a
leggyakrabban hasznalt ipari antiferromagnesek.) Megmutattuk, hogy a hatéarfeliilet csak egy keskeny, mindkét
oldalon legfeliebb 6 atomi rétegnyi tartomanyban modositia a tdmbi kicserélédési kolcsonhatasokat. A két
részrendszert sszecsatolo izotrop Mn-Co kolcsdnhatasokat az antiferromagneses jelleg dominalja. Kidertlt, hogy
igen jelentds antiszimmetrikus csatolas, azaz Dzyaloshinszkij-Moriya (DM) kélcsénhatas 1ép fol a hatarfellleten,
amely a Mn és Co momentumok meréleges beallasat preferalja [13].

Az SCE-RDLM modszerrel szamitott kdlcsonhatdsokbdl felépitett spin-modellen atomi szintli, Langevin spin-
dinamika szimulaciokat végeztiink a magneses atfordulas tanulmanyozasara véges hédmérsékleten és alkalmazott
tér jelenlétében [31]. Szimulacibink egyértelmilen igazoltak az exchange bias — a hiszteréris gorbe eltol6dasanak —
jelenségét a vizsgalt rendszerben. Az elméleti elvardsoknak megfeleléen, a ferroméagneses réteg vastagsaganak
ndvelésével mind a koercitiv tér (a hiszterézisgérbe szélessége), mind az eltolédas mértéke hozzavetdleg forditott
aranyban csokkent. Az exchange bias eredetének felderitése céljabdl egy Co monoréteg esetén vizsgaltuk a
hiszterézis gorbe valtozasat a hatéarfeluleti kicserélédési kdlcsdnhatas kulonb6zé komponenseinek szelektiv be- és
kikapcsolasaval szemben. A vonatkoz6 szimulaciok eredményeit az 1. dbra mutatja. Ebbél nyilvanvaldéan kiderul,
hogy az IrMns/Co(111) rendszerben az exchange biast kivaltdé mechanizmus a hatarfeliileti Dzyaloshinszkij-Moriya
kolcsdnhatas kovetkeztében kialakuld effektiv unidirekcionalis anizotropia [31].

(a) oz —————r (b} oz
0,11 ] 0.1 i
n E"" i
;:é. == 1 -, 00F--f-=------ el ettt
'l-_&-r L3 —H, . . . . - s
et ] 014 . 1. adbra: Szimulalt hiszterézis gorbék az
. [IrMn3]6/Co1(111) rendszerre a hatéarfelliletre
D P S T A meréleges magnesezettség esetén: (a)
' CH T . ) ) Hu:iT] * minden hatarfeliileti kolcsonhatast
(€) oz (d) oz kikapcsolva, (b) minden  hatéarfellleti
’ . . el —— kOlcsOnhatast  bekapcsolva, (c) csak a
o : 0.1 ' i hatarfeluleti Mn-Co DM kdlcsénhatasokat
. | = i bekapcsolva, (d) csupan a hatarfeliileti Mn-Co
;'3: 001 --c-ad-d-- -. ......... = 00p-----q---- et miakl DM koélcsdnhatasokat kikapcsolva. [31]
= | = : p—
Fo—H_=H2] 0,11 | -
0.2 il S S e ——
45 0 5 0 5 10 15 45 0 5 0 5 10 15
H AT H(T)

Rashba effektus és magneses szennyezék kblcsdnhatasa fémes fellleteken
Publikaciok: 4, 5, 10, 22

Tobb munkankban a fémek fellletén kialakulé Shockley tipusu fellileti allapotokat és azok kdvetkezményeit
vizsgaltuk. Jol ismert jelenség ezen allapotok Gn. Bychkov-Rashba (BR) felhasadasa a spin-palya kélcsénhatas
kovetkeztében. A [4] munkankban az Au(110) fellleti allapotokra jellemzd anizotrép BR felhasadas elméletét irtuk
le a k-p perturbacioszamitds alapjan és ab-initio szamitdsokkal valdszindsitettik, hogy ez az anizotrépia
kisérletileg megfigyelhetd. Tovabbi vizsgalataink célja az volt, hogy az anizotrép BR felhasadast altalanosan leird
effektiv Hamiltonit konstrualjunk. A k-p perturbaciészamitassal és csoportelméleti médszerekkel az 6sszes fellleti
pontcsoportra meghataroztuk a Hamilton matrixok lehetséges alakjat a hullamszamban harmadrendig. A C,, és Ca,
pontcsoportok esetében eredményiink dsszhangban volt a korabbi szamitasainkkal, ill. az irodalomban mar k6zoélt
Hamilton matrix-szal. A Cs, szimmetria esetén levezetett anizotrépia paraméter formulak és a szamolt
spektralslriiségek alapjan sikerilt kielégitd magyarazatot adni arra, hogy az Au(111) felileti allapotok miért nem
mutatnak a hullamszaban harmadrend(i BR felhasadast, ellenben az ugyanolyan szimmetriaval rendelkezd
BiAg,/Ag(111) fellleti 6tvozetnél erds harmadrend( BR effektus tapasztalhat6. Ab initio szamitasainkkal arra is
ramutattunk, hogy a harmadrendl BR effektust hasonl6 nagysagrend( izotrOp és anizotrdp jarulék jellemzi [22].



[5] munkankban a Cu(110) fellletre helyezett magneses szennyezé atomok kozotti kicserélédési kdlcsonhatas
iranyfliiggésére mutattunk ra. A kolcsénhatas oszcillacidinak periédusabdl egyértelmdlen arra lehetett kdvetkeztetni,
hogy azt a Cu(110) felllet Shockley-allapotai kdzvetitik. Tovabbi ab-initio szamitasokkal igazoltuk, hogy a fémek
feliletén 1évé magneses adatomok kozoétti hosszatavu kicserélédési kdlcsdnhatas a betéltétt Shockley allapotok
kévetkezménye: a megfigyelt osczcillaciok periédushossza a feliileti allapotok Fermi-hullamszamanak reciproka.
Au(111) feluleten sikerdilt kimutatnunk a periédushosszak Bychkov-Rashba felhasadasat is [10].

Fellleti spinhullamok és komplex magneses strukturak
Publikaciok: 1, 7, 8, 29, 30, 36

Az utdbbi években szamos kisérleti és elméleti vizsgalat bizonyitotta, hogy a relativisztikus eredetli aszimetrikus
kicserélédési kdlcsdnhatads, azaz a. Dzyaloshinszkij-Moriya (DM) kélcsénhatas jelentdsen befolyasolja a redukalt
szimmetridju nanoszerkezetek magneses allapotat. [1] cikkiinkben az irodalomban elséként mutattunk ra, hogy a
DM koélcsbénhatas kévetkeztében az ultravékony magneses filmek magnonspektruma a hullamszam iranya (+/-)
szerint aszimetrikussa valik. A 2. abra vilagosan mutatja ezt az aszimmetriat. Ez a felfedezés azért fontos, mert a
spinhulldm spektrum aszimetrikus komponense kozvetlen lehetéséget teremt a DM kdélcsOnhatas kisérleti
meghatarozasara, ahogy azt cikkiink nyoman a hallei MPI kisérleti csoportja igazolta is.
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[29] munkankban egy C,, szimmetridju ferromagneses monoréteg, pl. Fe/W(110), véges hdmérsékletl
viselkedését tanaulmanyoztuk magneses anizotrépia és DM kolcsonhatas jelenlétében. A kvaziklasszikus
stochasztikus Landau-Lifshitz-Gilbert egenletbdl kiindulva, lineéris valaszelmélet segitségével meghataroztuk a
rendszer magnon spektruméat. El6z6 munkankkal ésszhangban kimutattuk, hogy a DM kdlcsdnhatas a spektrum
aszimmetrigjahoz vezet, mig a magneses anizotrépia a spektrumban gap-et indukal. Megmutattuk tovabba, hogy
racshibék jelenlétében mind a szimmetrikus anizotrép, mind az aszimmetrikus kicserélédési (DM) kodlcsénhatas
csokkentik a magnonok energiajat.. Kidolgoztuk a klasszikus dinamikus egyenletek atlagtér megoldasat a magnon
spektrumok hémérsékletfliggésének vizsgalatara. Ugyancsak erre a problémara alkalmaztunk egy kvantumelméleti
variaciés megoldast is. Mindkét modszer arra az eredményre vezetett, hogy a magnon energia cstkken a
hédmérséklet ndvelésével mig a a rezonanciagorbék szélessége névekszik. EIméleti kbvetkeztetéseink j6 egyezést
mutattak atomisztikus spin-dinamika szimulaciéink eredményeivel
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A véges hémérsékletli spin-dinamika szimulaciok egy lehetséges tovabbfejlesztését jelenti, hogy a spin-model
paraméterek szamitdsaban figyelembe vesszilk a magneses konfiguracio hémérsékletfliggd valtozasat. A [30]
munkankban (j analitikus kifejezést vezettiink le a kicserélédési kdlcsonhatasokra tetszéleges nem-kollinearis
magneses allapotban. Megmutattuk, hogy spin-péalya kdlcsénhatasjelenléte nélkil is fellép egy anizotrép tag, mely
bcc Fe esetében jelentds, mig fcc Ni-re kicsiny. A mddszert spin-spiral allapotokra alkalmazva a bcc Fe magnon
spektrumanak hémeérsékletfiiggésére adtunk kozelitést. Ezt mutatia a 3. abra. Szamitasunk kivalo egyezést
mutatott a neutron széras kisérletekkel 300 K hémérsékleten mért magnon spektrummal.

Az SCE-RDLM technikat alkalmaztuk a Fe/Ir(001) ultravékony filmek magneses alapallapotanak vizsgalatara. A
szamolt tenzoridlis kélcsonhatasokbol atlagtérkozelitésben, ill. atomisztikus spin-dinamika szimulaciéval hataroztuk
meg a rendszer spinszerkezetét. A Fe monoréteg esetében azt taldltuk, hogy a rétegrelaxacié jelentésen
befolyasolja az izotrop koélcsénhatasok jellegét és ezaltal a rendszer alapallapotat. Ezenfelil a Dzyaloshinskii-
Moriya (DM) és a bikvadratikus kiilcsdnhatésok is jelentds szerepet jatszanak. Az utobbi jellemzésére bevezettik a
'spin-kollinearitas kép' koncepciéjat. Megallapitottuk, hogy monoréteg spin-spiral alapallapottal rendelkezik. Ez két
vas monoréteg esetében is fenndll, féként a DM kolcsonhatasok kovetkeztében. Négy réteg vas esetén egy
ferromagneses komponensre szuperponalodé, dsszetett nem-kollinearis alapallapotot talaltunk véges magneses
momentummal. Eredményeink dsszhangban vannak azon kisérleti megfigyeléssel, mely szerint a négy
monorétegnél vékonyabb film atlagos magnesezettsége zérus, mig az ennél vastagabb filmek magneto-optikai
Kerr effekktus mérésekkel ferromagneses jelet mutatnak [8]

A fenti vizsgéalatainkat folytattuk a [36] munkankban, ahol kilénb6zé 5d atmeneti fém fellletekre helyezett vas
monoréteg magneses szerkezetét tanulmanyoztuk ugyancsak az SCE-RDLM mddszerrel nyert spin-modellel
atlagtér kozelitésben és spin-dinamika szimulaciokkal. Megmutattuk, hogy a figyelembe vett kdlcsonhatasok szama
jelentés hatassal van a magneses szerkezet meghatarozasara. Ennek ellenére erds korrelaciot talaltunk a
elsészomszéd izotrop kicserélédési és DM kolcsbnhatas erésségének aranya és az alapallapoti magneses
szerkezet kozott. Fe/Os(0001) film esetén pl. nagy D/J aranyt taldltunk, ami spin-spirdl alapallapotot
eredményezett. A Fe/Re(0001) filmben az erds antiferromagneses elsészomszéd kolcsonhatasok kovetkeztében
120 fokos Néel tipusu alapallapot alakult ki.

Spanyol kollégainkkal egylttmlkddve vizsgaltuk a hidrogén abszorpcié hatdsat Co/Ru(0001) filmek geometriai
szerkezetére, elektronikus és magneses tulajdonsagaira. Megallapitottuk, hogy teljes hidrogén fedettség nagyon
stabil feliletet eredményez erds H-Co koétésekkel és a fellleti Co magneses momentumok csokkenésével.
Részleges hidrogén fedettség, ezzel szemben, a H-Co koétésben nem résztvevd Co atomok magneses
momentumanak jelentés ndévekedését okozza [7].

Ab initio spin-dinamika nanoszerkezetekben
Publik&ciok: 6, 21, 35

Kutatasaink egyik markans iranya olyan szamitégépes modszerek kidolgozasa volt, melyben spin-modellek
hasznalatanak elkerllésével, az ab-initio elektronszerkezet szamitasokat kézvetlendl kapcsoljuk 6ssze a
statisztikus fizika moddszereivel. llyen modszert hasznaltunk egy kobalt nanokontaktusban képz6d6é doménfal
szerkezetének vizsgalatara. Megmutattuk, hogy a relativisztikus kélcsonhatasok kovetkeztében kilénbség adodik a
Bloch és Néel tipusi doménfalak energiaja kozott. Az energia magnesezettség irany fiiggésébél arra
kovetkeztettiink, hogy a rendszer kelld6 pontossaggal csak olyan spin-modellel irhat6 le, melyben t6bb-spin
kolcsdnhatasok szerepelnek. [21]

Bevezettink egy kodzvetlen ab initio szamitdsokon alapulé6 Monte Carlo (MC) szimulaciés eljarast, mellyel
nanorészecskék hoémérsékletfliggd magneses tulajdonsagait tanulményoztuk. A spin-modellen alapulé6 MC
modszerrel végeztiink 6sszehasonlitast, valamint a Co fellletre helyezett Cr klaszterek nem-kollinearis magneses
allapotait vizsgaltuk [6]. Ezt a munkat terjesztettiik ki Langevin spin-dinamika szimulaciokra tgy, hogy a dinamikai
egyenletekben szereplé effektiv mégneses teret kozvetlenil ab initio mddszerrel szamitottuk [35]. Tobbféle
megoldasi moédszert teszteltink a stochasztikus Landau-Lifshitz- Gilbert egyenlet megoldasara. Részletesen
vizsgaltuk egy Au(001) feluletre helyezett tizatomos Co lanc magnesezettségi dinamikajat, kiemelt tekintettel a
hémérséklet indukalta magneses atfordulasra. A 4. abra szépen mutatja, hogy szamitasaink konzisztensek az
atfordulasi  idéallandéra  vonatkozd  Arrhenius-Néel torvénnyel. A  mddszerrel a nanorészecskék
szuperparamagneses viselkedését fogjuk a jévében tanulmanyozni.



Tk 4. dbra: Tizatomos Co lanc atlagos méagneses
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Magneses anizotrépia tombi rendszerekben és heteroszerkezetekben
Publikaciok: 9, 15, 16, 23, 24, 25

A nagyslriiségli magneses adattarolas szamara igéretes, réteges szerkezetl, nagy koercitivitdsu ferromagnesek
magneses anizotropiaja (MA) tovabbra is kutatasaink egyik fontos eleme. Kilonb6z6 geometriai racsallandgju és
kémiai rendezetlenségi L1, szerkezet(i FePt otvozetekre végeztiink ab initio szamitasokat. A hémérsékleti spin-
fluktuaciok hatasat korabbi Langevin dinamika szimulaciok alapjan skalazassal vettik figyelembe. Megallapitottuk,
hogy a racsallandé valtozasa 6nmagaban sem a MA energia nagysagat, sem pedig a mintakra vonatkozo trendet
nem képes reprodukalni. A hosszutavi kémiai rendezetlenség figyelembevétele (Fe és Pt atomok interdiffizioja) a
trendet mar j6l visszaadta, de bizonyos, a kisérletben kozel teljesen rendezettnek feltételezett mintak MAE
energigja tul nagynak bizonyult. Mivel mas kisérletek arra utaltak, hogy ezen mintakban valéjaban jelentdés a kémiai
rendezetlenség, meghataroztuk a kémiai rendezetlenség azon mértékét, melynél a szamolt és a kisérleti MAE
megegyezett. Eredményképpen azt kaptuk, hogy a mintak kémiai rendezetlensége és a MA energia Iényegében
linearis kapcsolatban vannak. [9] Szamitasokat végeztiink a nem-sztdéchiometrikus FePt 6tvozetek magneses
anizotropiajara is és a kisérletekkel egyezéen azt talaltuk, hogy a vasbhan gazdag 6tvzetek anizotropia energiaja
nagyobb, mint a sztdchiometrikus 6tvozeté, amennyiben a mintak hosszutavi kémiai rendzetlensége azonos [25]
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[23] munkéankban Fe/FePt/Fe heteroszerkezetre végeztiink ab initio szamitasokat. Ez a rendszer egy lagymagnes
(Fe) és keménymagnes (FePt) hatarfellletét tartalmazza, ezért technoldgiai szempontbdl is fontos kérdés, hogy
egy ilyen hatéarfelilet mennyiben befolyasolja a két részrendszer magneses tulajdonsagait, kiemelt tekintettel a
kicserélédési kolcsbnhatasokra és a magneses anizotrépiara. Vizsgaltuk a hatarfelileti geometriai relalaxacio
hatasat is ezekre a paraméterekre. Azt talaltuk, hogy a hatarfellilet melletti vas monoréteg és a lagyvas réteg
kicserélédési csatolasa jelentdsen csokken. Ez az effektus kiléndsen a relaxalt rendszerre jellemzé. Ugyancsak a
relaxalt esetben a hatarfellleti vas monoréteg a MA energidhoz 1 meV/Fe atom értekkel jarul hozza. Ennek
kovetkeztében a lagyvasba agyazott FePt film MA energigja alig csokken a témbi FePt 6tvozethez képest. A
szamolt paraméterekkel egy egyszeri lineéaris lanc spin-modelt alkottunk és a Fe/FePt kettdsrétegben létrejovo
doménfal magneszettség profiljat szimulaltuk. Az 5. abrardl nyilvanvald, hogy a relaxalt geometriaju rendszerben a
magnesezettség éles atmenetét tapasztaljuk a hatarfelilleten, mig az idealis geometrigju rendszerben folytonos



magnesezettség gorbét kapunk. Ezt a jelenséget annak tulajdonitjuk, hogy relaxalt esetben a két részrendszer
csatolasa jelentésen lecstkken.

Az elméleti kutatas szamara is érdekes feladat nagy szaturacidos magnességi, kemény magneses anyagok
keresése. llyenek lehetnek a vas és 5d atmeneti fémek alkotta nanorétegek. Mi az 5[Fe]/2[W,Re;-,] (X = 0.6-0.8)
rétegszekvenciaju 6tvozet MA energidjara végeztiink szamitasokat. Alapgondolatunk az volt, hogy 6tvozéssel a
Fermi energia Ugy hangolhatd, hogy az elektronsavok spin-palya felhasadasaval keletkezé ires sévban
helyezkedjen el. Masodrend(i perturbaciészamitas alapjan, ez a MAE értékének nagymérték(i ndvekedését vonja
maga utan. A vizsgalt anyagra a MAE értéke, az 6tvozés mértékétdl figgéen, az 5.3—7.0 MJI/m3 tartomanyba
esett, mely megkozeliti az FePt 6tvdzet magneses anizotrépiajat. [15]

A [16] cikkben platina szennyezé hatasat vizsgaltuk a hcp Co magneses anizotropia energiajara. Modellinkben a
hcp racs egy sikjaban valtozé koncentracioju helyettesitéses otvozést tekintettiink. Szamitasaink azt mutattak,
hogy kicsiny Pt koncentracio csokkenti a MAE-t, mig magasabb koncentraciénal a MAE novekedését tapasztaltuk.
Az eredmények részletes elemzése alapjan a fenti valtozasok a Pt atomok lokalis, valamint a Co atomok indukalt
MAE jarulékainak eredéje. Ez utébbi jarulékot hosszutavu Friedel oszcillaciok jellemzik, melyek szignifikAnsan
befolyadsolhatjak a nanoméretli mintak magneses energiajat. A [24] cikkben azt vizsgaltuk, hogy a kilénbdzé
rétegzédési hibak milyen hatassal vannak a hcp Co MA energigjara. Azt talaltuk, hogy a rétegzédési hibak
altaldban csokkentik a MAE-t, bar éppen a legkisebb energiaju deformaciés hiba noveli a MAE-t. A fellépd Friedel
oszcillaciok miatt két réteghiba egyiittes hatdsa a MA energiara nem additiv. Abban az esetben, amikor a két
réteghiba mindossze harom monoréteg tavolsagban talalhaté (rétegszekvencia: ...ABABCBCBABA...), a két
réteghiba additiv jarulékahoz képest, feluleti elemi cellanként tovabbi 0.4 meV-tal csékken a MAE.

Magnetokalorikus effektus
Pubikaciok: 17, 18, 34

A kétatomos vas-foszfid (Fe,P) szamos magnetokalorikus 6tvozet kiindulé anyaga. Sztéchiometrikus esetben a
Curie hémérséklet (Tc = 215 K) ugyan tllsdgosan alacsony a szobahémérsékleten mikéddé magneses hiitéshez,
de a foszfor parcialis helyettesitése B, Si vagy As elemekkel jelentésen noéveli a magneses rendezddés
hémérsékletét. A ddépolas széles koncentracié tartomanyban megtartja a vas-foszfid kristalyszerkezetét, viszont
megvaltoztatja az egyensulyi térfogatot és a racsallanddk aranyat (c/a). Ab initio szamolasokkal szétvalasztottuk a
vas atomok kozétti kicserélédési kélcsbnhatas dépolads hatasara fellépd valtozasanak kémiai és strukturalis
(térfogati és a cl/a aranytdl fuggd) jarulékat. Megdllapitottuk, hogy a vizsgalt 6tvozetek esetében a Curie
hémérséklet novekedését a két vas alrdcs kozotti kicserélédési kodlcsdnhatas ndvekedése okozza, amit féként a c/a
arany valtozdsara vezethetd vissza. [18] Landau fenomenolégikus elméletével magyaraztuk a Fe,P vegyilet
dopolaséat kisér6 metamagneses fézisatalakulds eredetét. Megmutattuk, hogy a két vas alrdcs magnessége
kélcsbndsen fligg egymastél és ezt az 6tvdozés nagymértékben befolyasolja. A paramagneses allapotban szamolt
kicserélédési kolcsdnhatasokkal Monte-Carlo szimulaciokat végeztiink és sikerult kielégitéen reprodukalni a Tc
kisérletileg tapasztalt valtozasat B-dépolas hatasara. [17]

[34] munkankban az FeRh 6tvizet metamagneses fazisatalakulasat és magnetokalorikus tulajdonséagait vizsgaltuk
az RDLM maédszerrel, kiemelt tekintettel a Fe és Rh atomok hosszitavu kémiai rendezetlenségére, melyet a
legtdbb kisérletben észleltek. Meghataroztuk a maximalis izoterm entrépia valtozast, és megmutattuk, hogy annak
kb. 40 %-a elektronikus jarulék. Azt taldltuk, hogy a metamégneses fazisatalakulas T, hdmérséklete rendkivili
érzékeny a hosszutavi kémiai rendezetlenségre: a rendezett 6tvozetben T; = 495 K, mig csupan 2%-os Fe-Rh
keveredés hatasara T; 290 K-re csokken.

Spin-polarizélt pasztazé alagut mikroszkdpia és spektroszkopia
Publikcidk: 11, 12, 19, 20, 26, 27, 28, 33

A spin-polarizalt pasztaz6 alagut mikroszképia (STM) ill. spektroszkédpia (STS) a felilleti magneses szerkezetek
detektalasanak legkorszerlibb kisérleti eszkdze. A spin-szelektiv transzport szamitasaval komplex magneses
szerkezetek STM és STS detektalasat tudjuk modellezni. Az atomi szuperpozicid technikara alapozva
kifejlesztettiink egy olyan maddszert mely tetszdleges elektronszerkezet szamitasb6l szarmazd projektalt
allapotsir(iség felhasznaladsaval, igen egyszer(ien és gyorsan képes el6allitani az STM képet [11]. Elméleti



vizsgélataink féként arra iranyultak, hogy a tl magnesezettsége és elektronszerkezete miként befolyasolja a mért
differencialis vezetéképességet. Kutatasi célunk a mérési érzékenységre optimalis tii modellezése.

Uj médszeriinkkel egy Cr/Ag(111) monoréteg nem-kollinearis magneses alapallapotanak (120 fokos Néel allapot)
STM képét tanulmanyoztuk. Azt talaltuk, hogy a magneses kontraszt igen érzékeny az STM td
elektronszerkezetére, valamint ellentétes kontraszt érheté el az eléfesziltség (bias voltage) valtoztatdsaval [12]. A
modszer tovabbfejlesztése figyelembe veszi a kordbban elhanyagolt differencidlis vezetéképesség (dl/dV)
komponenseket. Ezist (111) fellletére helyezett krém monoréteg di/dV-spektrumat tanulmanyoztuk és
megmutattuk, hogy a szamitott dl/dV j6l egyezik az alagitaram numerikus derivaltjaval. Kiilonbdzd ti-modellek
hatasat vizsgaltuk az alagutspektrumra és az (in. magneses aszimmetriara. Ezen kivil bemutattunk egy moédszert
a dl/dV és az effektiv spin polarizacié konstans aram konturon térténd szimulacidjara, mely direkt 6sszehasonlitast
tesz lehetévé a kisérletekkel [20]. STM elméletiinket kiterjesztettiik palyafliggd alagutazas figyelembevételével és
egy W(110) felllet konstans aramu STM képét analizaltuk, kiilonds tekintettel a korrugacidinverzié jelenségére. Az
Uj modellel kapott STM képek j6 egyezést mutatnak Tersoff-Hamann és Bardeen mddszerekkel meghatarozott
képekkel. Korabbi munkékkal 6sszhangban azt talaltuk, hogy a kontraszt inverzidja fligg az alagutfesziiltségtél és a
minta-tQ tavolsagtol is. Medfigyeltiik, hogy a fenti jelenség érzékeny a ti elektronallapotainak palyakarakterére is
[19, 26]. A spin-polarizalt STM-mel konstans aram kontdron mérheté alagutfesziltség-fiiggé magneses kontraszt
kvantitativ becslésére tettink elméleti és kisérleti javaslatot, valamint numerikus szamitasokkal a tl
elektronszerkezetének hatasat vizsgaltuk a magneses kontrasztra [27]. A [33] cikkben megmutattuk, hogy Fe(110)
felileten az SP-STM kontraszt inverzi6 a magneses tl palyakarakterének és spin-polarizacidjanak komplex
fliggvénye. A 3D-WKB-STM kdd lehetdségeit és az elért eredményeket a [28] 6sszefoglald cikkben ismertettiik.

Osszegzés néhany adat tiikrében

Palyazatunk eredményeképpen 6sszesen 36 cikket publikaltunk, melyek koziil 3 a Physical Review Letters, 20 a
Physical Review B, 1 pedig az Applied Physics Letters folyoiratokban jelent meg. A publikaciok kumulativ impakt
faktora 119.66 és azokra eddig kozel szaz fuggetlen hivatkozast kaptunk
(I..http://mvww.phy.bme.hu/~szunyogh/pub2.html). Eredményeinket szamos nemzetkdzi és hazai konferencian,
valamint szeminariumon népszerisitettik (6sszesen 114 szdbeli és poszter eldadas, I. 1. sz. Melléklet). Fontos
megemliteni az 6t svéd-magyar-finn (MAGFUM) konferenciat, melyet a nemzetkozi kiegészitd6 OTKA tamogatas
segitségével szerveztiink, tébb esetben nemzetkézi szaktekintélyek meghivasaval.

Kiemelked6en fontosnak tartom OTKA pélyazatunk tehetséggondozasban betdltott szerepét. Ennek adatait a 2. sz.
palyazatban foglaltam 6ssze. Kutatasainkhoz kapcsolédéan 5 tudomanyos diakkéri munka sziletett, melyek kézul
1-1 orszagos elsé ill. harmadik helyezést kapott. Hallgatéink 4 BSc és 5 MSc diploméat szereztek, egy MSc
diplomamunka folyamatban van. Két sikeres PhD fokozatszerzés tértént és tovabbi 4 PhD hallgaté témavezetését
iranyitjuk.

Az OTKA tdmogatas jelentés mértékben hozzajarult ahhoz, hogy a BME Elméleti Fizika Tanszékén, az MTA WFK
SZFl-vel egyiittmikddésben, életre hivtuk a Szamitogépes Méagnesség Kutatdécsoportot, mely jelenleg harom
szenior kutatd, négy posztdoktori kutaté, hat PhD hallgaté és két MSc hallgaté (6sszesen tizenoét f8) tevékenységét
koordinalja. A kutatécsoport ideiglenesen két EU FP7 palyazat keretében mikddik tovabb, de reméljik, hogy a
kozeljovében Ujabb OTKA palyazati tAmogatést tudunk elnyerni.



Melléklet 1.

Konferencia el6éadasok, szeminariumok

2009

1) L. Szunyogh: Spin-orbit induced phenomena in nanomagnetism. Psik-Workshop on Magnetism in Complex
Systems, 2009. apr. 16-18. Bécs, Ausztria. (invited)

2) L. Szunyogh: Spin-Hamiltonian Based on the Relativistic Disordered Local Moment Scheme. KKR Workshop:
Methodology and Applications, Budapest, Hungary, June 12-14, 2009. (talk)

3) L. Udvardi: Direct Monte-Carlo method for deposited magnetic nanostructures. KKR Workshop: Methodology
and Applications, Budapest, Hungary, June 12-14, 2009. (talk)

4) E. Simon: Anisotropic Rashba splitting and consequences on impurity interactions. KKR Workshop:
Methodology and Applications, Budapest, Hungary, June 12-14, 2009. (poster)

5) M. dos Santos Dias, A. Dedk, L. Szunyogh, J.B. Staunton: Anisotropic Magnetic Correlations at Finite
Temperature in RDLM. KKR Workshop: Methodology and Applications, Budapest, Hungary, June 12-14, 2009.
(poster)

6) K. Palotés: Detection of giant magnetic contrast with spin-polarized STM on cobalt nanoislands: the role of tip
chemical structure. Seminar at the Research Institute for Technical Physics and Materials Science of the
Hungarian Academy of Sciences, July 1, 2009, Budapest, Hungary. (invited)

7) E. Simon: Exchange interaction between magnetic impurities on non-magnetic surfaces. International
Colloguium on Magnetic Films and Surfaces, Berlin, Germany, July 20-24, 2009. (poster)

8) L. Balogh: Novel Monte Carlo study of deposited magnetic hanoparticles. International Colloquium on Magnetic
Films and Surfaces, Berlin, Germany, July 20-24, 2009. (poster)

9) L. Udvardi: Monte Carlo study on magnetic nanoparticles from first principle. International Conference on
Magnetism (ICM 2009), 2009.07.26-.31. Karlsruhe, Németorszag (poster)

10) B. Ujfalussy: Anisotropy of exchange interactions between impurities on Cu(110) surface. International
Conference on Magnetism (ICM 2009), 2009.07.26-.31. Karlsruhe, Németorszag (poster)

11) L. Szunyogh, L. Udvardi: Domain wall formation and spin-wave spectra in Fe/W(110). International Conference
on Magnetism (ICM 2009), 2009.07.26-.31. Karlsruhe, Németorszag (poster)

12) L. Szunyogh: Exchange coupling and magnetic anisotropy in bulk IrMn and at IrMn/Co interface. International
Conference on Magnetism (ICM 2009), 2009.07.26-.31. Karlsruhe, Németorszag (poster)

13) K. Palotas: Ab initio simulation of STM: Application to molecular and magnetic surface structures. Materials
Science Autumn School of the Lorand Eo6tvdos Physical Society, September 30 - October 2, 2009,
Gyongyostarjan, Hungary. (talk)

14) L. Szunyogh: Atomistic spin-model for magnetic nanostructures: spin-cluster expansion. Workshop of the
COST Action P19: Multiscale Modelling of Materials, 2009. dec. 7. Konstanz, Németorszag (talk)

15) L. Udvardi: Direct Monte-Carlo method for deposited magnetic nanostructures. Workshop of the COST Action
P19: Multiscale Modelling of Materials, 2009. dec. 7. Konstanz, Németorszag (talk)

16) L. Szunyogh: Chiral asymmetry of the spin-wave spectra in ultrathin magnetic films. Condensed Matter and
Materials Physics Conference, 2009. dec. 15 — 17., Warwick, Anglia. (talk)

2010

1) J. Kollar: Surface energy and stress for magnetic transition metals. 1st MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, February 10-12, 2010, Uppsala,
Sweden. (talk)

2) B. Lazarovits: Ab initio vs. spin-model spin-dynamics: a case study. 1st MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, February 10-12, 2010, Uppsala,
Sweden. (talk)

3) B. Ujfalussy: Canted magnetic ground states from ab initio spin-dynamics. 1st MAGFUM Swedish-Hungarian
STINT Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, February 10-12, 2010,
Uppsala, Sweden. (talk)

4) K. Palotds: Enhanced magnetic contrast in spin-polarized STM caused by hydrogen. 1st MAGFUM Swedish-
Hungarian STINT Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, February 10-
12, 2010, Uppsala, Sweden. (talk)

5) A. Szilva: Magnetic anisotropy of localized impurities near surfaces. 1st MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, February 10-12, 2010, Uppsala,
Sweden. (talk)



6) L. Szunyogh: Classical Spin Hamiltonian based on Relativistic DLM. 1st MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, February 10-12, 2010, Uppsala,
Sweden. (talk)

7) L. Udvardi: Relativistic exchange interactions - Theory. 1st MAGFUM Swedish-Hungarian STINT Workshop
"Magneto-mechanical properties of complex functional materials”", February 10-12, 2010, Uppsala, Sweden.
(talk)

8) E. Simon: Asymptotics of impurity-impurity interaction at surfaces. 1st MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, February 10-12, 2010, Uppsala,
Sweden. (talk)

9) L. Balogh: Monte Carlo methods applied to magnetic nanoclusters. 1st MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, February 10-12, 2010, Uppsala,
Sweden. (talk)

10) A. Deak: Dzyaloshinsky-Moriya interaction in metals. 1st MAGFUM Swedish-Hungarian STINT Workshop
"Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, February 10-12, 2010, Uppsala, Sweden.
(talk)

11) L. Szunyogh: Relativistic corrections to spin-spin interactions at the nanoscale. Nano-CMT seminar, University
of York, Anglia, 2010. jul. 26. (invited)

12) L. Szunyogh: Magneses nanovilag - a spin-palya kélcsénhatas kedvelt jatéktere. Fizikus Vandorgyt(lés, Pécsi
Tudomanyegyetem, 2010. aug. 27. (szébeli)

13) K. Palotas: Spin-polarized STM simulations on magnetic nanostructures. Seminar at the Surface Science
Research Centre, Department of Chemistry, University of Liverpool, September 8, 2010, Liverpool, UK.
(invited)

14) L. Udvardi: Atomistic magnetic simulations from first principle. PSI-K 2010 Conference, September 12-16,
2010, Berlin, Germany. (invited)

15) L. Szunyogh: Theory of anisotropic Rashba splitting of surface states. PSI-K 2010 Conference, September 12-
16, 2010, Berlin, Germany. (talk)

16) K. Palotas: Spin-polarized STM simulations on magnetic nanostructures. PSI-K 2010 Conference, September
12-16, 2010, Berlin, Germany. (poster)

17) B. Ujfalussy, E. Simon: Anisotropic magnetic interactions in heterostructures: a first.principles approach. PSI-K
2010 Conference, September 12-16, 2010, Berlin, Germany. (poster)

18) L. Udvardi, L. Szunyogh: Spin-model from relativistic first principles calculations applied to bulk IrMn
compounds and IrMn3/Co interface. PSI-K 2010 Conference, September 12-16, 2010, Berlin, Germany.
(poster)

19) B. Ujfalussy, E. Simon: Interaction between magnetic impurities on Cu and Au surfaces. PSI-K 2010
Conference, September 12-16, 2010, Berlin, Germany. (poster)

20) K. Palotds: Spin-polarized STM simulations on magnetic nanostructures. 4th European School on Multiferroics,
September 26-October 1, 2010, L'Aquila, Italy. (poster)

21) L. Szunyogh: Anisotropic Bychkov-Rashba splitting of surface states. 2nd MAGFUM Swedish-Hungarian
STINT Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, November 11-12, 2010,
Budapest, Hungary.(talk)

22) L. Udvardi: Magnetic structure of thin films and finite nanoparticles from first principles. 2nd MAGFUM
Swedish-Hungarian STINT Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials",
November 11-12, 2010, Budapest, Hungary.(talk)

23) A._Srzilva: Study of spectral statistics in gold nanoparticles. 2nd MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop “"Magneto-mechanical properties of complex functional materials", November 11-12, 2010,
Budapest, Hungary.(talk)

24) K. Palotas: Simulation of spin-polarized scanning tunneling microscopy and spectroscopy on magnetic
nanostructures. 2nd MAGFUM Swedish-Hungarian STINT Workshop "Magneto-mechanical properties of
complex functional materials", November 11-12, 2010, Budapest, Hungary.(talk)

25) E. Simon: From exchange interactions to spin-dynamics. 2nd MAGFUM Swedish-Hungarian STINT Workshop
"Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, November 11-12, 2010, Budapest,
Hungary.(talk)

26) L. Balogh: Study of a cobalt nanocontact. 2nd MAGFUM Swedish-Hungarian STINT Workshop "Magneto-
mechanical properties of complex functional materials”, November 11-12, 2010, Budapest, Hungary.(talk)

27) A. Deak: Ground-state magnetic structure of Mn/X(111) monolayers (X=Ag,Au,Pt,Pd). 2nd MAGFUM Swedish-
Hungarian STINT Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, November 11-
12, 2010, Budapest, Hungary.(talk)

2011



1) K. Palotds: Simulation of spin-polarized scanning tunneling microscopy and spectroscopy on magnetic
nanostructures. 75th Spring Meeting of the German Physical Society (DPG Jahrestagung), March 13-18, 2011,
Dresden, Germany.(poster)

2) K. Palotas: Simulation of spin-polarized STM and STS on magnetic nanostructures. EuroNanoForum 2011
Conference, May 30-June 1, 2011, Budapest, Hungary.(poster)

3) L. Balogh: Theoretical study of a cobalt nano-contact. EuroNanoForum 2011 Conference, May 30-June 1,
2011, Budapest, Hungary.(poster)

4) A. Szilva: Surface-induced magnetic anisotropy of impurities and random magnetic anisotropy in
mesopatrticles. EuroNanoForum 2011 Conference, May 30-June 1, 2011, Budapest, Hungary.(poster)

5) K. Palotas: Bias-dependent magnetic contrast on complex magnetic surfaces. 3rd MAGFUM Swedish-
Hungarian STINT Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, June 1-4, 2011,
Sovata, Romania.(talk)

6) L. Szunyogh: Constrained local moment calculations. 3rd MAGFUM Swedish-Hungarian STINT Workshop
"Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, June 1-4, 2011, Sovata, Romania.(talk)

7) L. Udvardi: Simulation of ESR spectra from atomistic spin dynamics. 3rd MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, June 1-4, 2011, Sovata,
Romania.(talk)

8) E. Simon: From exchange interactions to spin-dynamics - test calculations. 3rd MAGFUM Swedish-Hungarian
STINT Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, June 1-4, 2011, Sovata,
Romania.(talk)

9) L. Balogh: Theroretical study of a cobalt nano-contact. 3rd MAGFUM Swedish-Hungarian STINT Workshop
"Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, June 1-4, 2011, Sovata, Romania.(talk)

10) A. Szilva: Magnetic anisotropy of impurities in Au nanograins. 3rd MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, June 1-4, 2011, Sovata,
Romania.(talk)

11) A. Deak: Multiscale study of complex magnetism in Fe/lr(001). 3rd MAGFUM Swedish-Hungarian STINT
Workshop "Magneto-mechanical properties of complex functional materials”, June 1-4, 2011, Sovata,
Romania.(talk)

12) L. Szunyogh: Multiscale study of complex magnetism in Fe/Ir(001). SFB 767 Colloquium, Universitat Konstanz,
Németorszag, 2011. jan. 24. (invited)

13) L. Szunyogh: Generalized description of Bychkov-Rashba effect on metal surfaces. Psi-k Workshop on KKR
and Related Greens Function Methods, Halle, Germany, July 8-11, 2011. (invited)

14) A. Deak: Complex magnetic structure of ultrathin Fe/Ir(001) films: a multiscale study. Psi-k Workshop on KKR
and Related Greens Function Methods, Halle, Germany, July 8-11, 2011. (poster)

15) K. Palotas: Theoretical study of tip effects on spin-polarized STM/STS on magnetic surfaces. 28th European
Conference on Surface Science (ECOSS 28), August 28-September 2, 2011, Wroctaw, Poland. (talk)

16) K. Palotas: Theoretical study of tip effects on spin-polarized STM/STS on magnetic surfaces. Seminar at the
Surface Science Research Centre, Department of Chemistry, University of Liverpool, September 5, 2011,
Liverpool, UK. (invited)

17) L. Udvardi: Ab-initio calculations of magnetic nanostructures. QSCP-XVI Conference, 2011.09.11, Kanazawa,
Japan, (invited)

18) L. Szunyogh: Multiscale study of complex magnetic structure of ultrathin Fe/Ir(001) films. Quantum Simulations
and Design, International Focus Workshop, Dresden, Németorszag, 2011. szept. 27-29. (talk)

19) L. Szunyogh: Multiscale study of magnetism at the nanoscale: highlighting spin-orbit induced phenomena.
Seminar at Department of Condensed Matter Theory, Institute of Physics, Academy of Science of Czech
Republic, Praga, Csehorszag, 2011. szept 30. (invited)

20) L. Szunyogh: Magneses nanoszerkezetek elméleti vizsgalata tobbszint(i modellezéssel. ELFT Anyagtudomanyi
Iskola, Visegrad, 2011. okt. 5. (sz6beli)

2012

1) K. Palotds: Simulation of spin-polarized scanning tunneling microscopy and spectroscopy on magnetic
surfaces. ViCoM-Seminar at the Vienna University of Technology, January 16, 2012, Vienna, Austria. (invited)

2) K. Palotas: Tip effects on spin-polarized STM/STS on complex magnetic surfaces from first principles. 4th
MAGFUM Swedish-Hungarian-Finnish STINT Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional
materials", February 15-17, 2012, Turku, Finland.(talk)

3) E. Simon: Ground state and magnetic anisotropy of magnetic structures. 4th MAGFUM Swedish-Hungarian-
Finnish STINT Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional materials”, February 15-17,
2012, Turku, Finland.(talk)
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4) L. Balogh: Magnetic anisotropy in deposited Cr clusters. 4th MAGFUM Swedish-Hungarian-Finnish STINT
Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional materials”, February 15-17, 2012, Turku,
Finland.(talk)

5) A.Deak: Spin Cluster Expansion and Relativistic Disordered Local Moment Scheme: Extension to finite
temperatures. 4th MAGFUM Swedish-Hungarian-Finnish STINT Workshop "Magnetomechanical properties of
complex functional materials”, February 15-17, 2012, Turku, Finland.(talk).

6) L. Rézsa: Simulation of the ferromagnetic resonance by means of atomistic spin dynamics. 4th MAGFUM
Swedish-Hungarian-Finnish STINT Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional materials",
February 15-17, 2012, Turku, Finland.(talk)

7) L. Szunyogh: Generalized theory of Bychkov-Rashba effect of surfaces states. Theoretical Physics Seminar,
Universitat Konstanz, Németorszag, 2012. apr. 23. (invited)

8) K. Palotds: Simulation of spin-polarized scanning tunneling microscopy and spectroscopy on magnetic
surfaces. Seminar at the Christian Albrechts University of Kiel, June 11, 2012, Kiel, Germany.(invited)

9) A. Deak: Fe/lr(001) vékonyrétegek magneses szerkezetének elméleti vizsgalata. Fizikus Doktoranduszok
Konferenciaja, Balatonfenyves, 2012. junius 15-17. (szébeli)

10) L. Szunyogh: Generalized theory of Bychkov-Rashba splitting of surface states. Seminar talk, LMU Department
Chemie, Miinchen, Németorszag, 2012. jin. 20. (talk)

11) L. Szunyogh: Magnetic structure of thin films and finite nanoparticles from first principles. SFB 767 Mini-
Symposium Spin-Density-Functional-Theory in modern magnetism, Universitat Konstanz, Németorszag, 2012.
jun. 25. (invited)

12) L. Szunyogh: Theoretical study of magnetic domain walls through a cobalt nanocontact. Seminar talk, FZ Jilich
Peter Griinberg Institute, Julich, Németorszag, 2012. jal. 7. (talk)

13) K. Palotas: Bias dependent magnetic contrast on complex magnetic surfaces. International Conference on
Nanoscience and Technology (ICN+T 2012), July 23-27, 2012, Paris, France. (talk)

14) L. Balogh: First principles study of domain walls through a Co nanocontact. Joint European Magnetics
Symposia 2012, Parma, Italy, 2012. 09. 09--14. (poster)

15) C. Aas, L. Szunyogh: The Effect of Platinum Impurities and Stacking Faults on the Magnetocrystalline
Anisotropy Energy of Cobalt. Joint European Magnetics Symposia 2012, Parma, ltaly, 2012. 09. 09--14.
(poster)

2013

1) L. Udvardi: Vékonyrétegek és hordozéra helyezett atomfiirtok magneses szerkezetének ab-initio vizsgalata.
Ortvay kollokvium, ELTE TTK, 2013.03.07

2) L. Udvardi: Ab initio spin-dynamics for nanostructures with application to domain walls through a Co
nanocontact. 77th Spring Meeting of the German Physical Society (DPG Jahrestagung), March 10-15, 2013,
Regensburg, Germany. (talk)

3) K. Palotads: Constant current contrast in spin-polarized STM. 77th Spring Meeting of the German Physical
Society (DPG Jahrestagung), March 10-15, 2013, Regensburg, Germany. (talk)

4) G. Mandi: Efficient orbital dependent STM simulation model. 77th Spring Meeting of the German Physical
Society (DPG Jahrestagung), March 10-15, 2013, Regensburg, Germany. (talk)

5) K. Palotas: Quantitative prediction of the bias voltage dependent magnetic contrast in spin-polarized STM. 5th
MAGFUM Swedish-Hungarian-Finnish STINT Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional
materials", April 8-9, 2013, Balatonfiired, Hungary.(talk)

6) G. Mandi: Efficient orbital dependent STM simulation model. 5th MAGFUM Swedish-Hungarian-Finnish STINT
Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional materials”, April 8-9, 2013, Balatonfiired,
Hungary.(talk)

7) L. Oroszlany: Gaping the surface of 3D topological insulators with magnetic structures. 5th MAGFUM Swedish-
Hungarian-Finnish STINT Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional materials”, April 8-
9, 2013, Balatonfiired, Hungary.(talk)

8) L. Balogh: Magnetic anisotropy in frustrated clusters and monolayers: Cr on triangular Au(111) surface. 5th
MAGFUM Swedish-Hungarian-Finnish STINT Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional
materials", April 8-9, 2013, Balatonfured, Hungary.(talk)

9) A. Deak: Multiscale study of complex magnetism in Fel/Rh(001). 5th MAGFUM Swedish-Hungarian-Finnish
STINT Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional materials”, April 8-9, 2013,
Balatonfiired, Hungary.(talk)

10) L. Rézsa: Ab initio spin dynamics: application to a linear ferromagnetic chain. 5th MAGFUM Swedish-
Hungarian-Finnish STINT Workshop "Magnetomechanical properties of complex functional materials”, April 8-
9, 2013, Balatonfiired, Hungary.(talk)
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11) G. Csire: Multiple scattering in superconductors. 5th MAGFUM Swedish-Hungarian-Finnish STINT Workshop
"Magnetomechanical properties of complex functional materials”, April 8-9, 2013, Balatonfured, Hungary.(talk)

12) K. Palotas: Enhancing the magnetic contrast in spin-polarized scanning tunneling microscopy. New results in
condensed matter physics Workshop, Hungarian Academy of Sciences, May 9, 2013, Budapest, Hungary.
(invited)

13) K. Palotas: Structure and magnetism of atomic-sized Ir contacts. Workshop on relativistic effects in solids, May
21-23, 2013, Brno, Czech Republic. (talk)

14) L. Udvardi: Fully ab initio spin-dynamics within KKR. Workshop on relativistic effects in solids, May 21-23,
2013, Brno, Czech Republic. (talk)

15) A. Deédk: Magnetic correlations in an Fe monolayer on Rh(001). BME TTK Fizikai Tudomanyok doktori
iskolajanak konferencigja, Budapest, 2013. majus 17. (talk)

16) L. Rézsa: Ab initio spin dynamics: application to a linear ferromagnetic chain. BME TTK Fizikai Tudomanyok
doktori iskolajanak konferencigja, Budapest, 2013. majus 17. (talk)

17) L. Szunyogh: First principles theory of finite temperature magnetism. JSPS York-Tohoku Symposium on
Magnetic Materials and Spintronic Devices, York University, Anglia, 2013. jin. 10-12. (invited)

18) A. Dedk: Temperature-dependent spin model parameters from first principles. Conference "Computation meets
Experiment: KKR Green's functions for calculations of spectroscopic, transport and magnetic properties"
Warwick, United Kingdom, July 13-15, 2013. (poster)

19) L. Rézsa: Ab initio spin dynamics: application to a linear ferromagnetic chain. Conference "Computation meets
Experiment: KKR Green's functions for calculations of spectroscopic, transport and magnetic properties”
Warwick, United Kingdom, July 13-15, 2013. (poster)

20) L. Szunyogh: Relativistic Disordered Local Moment scheme for itinerant magnetism at finite temperatures.
Research Conference ,Computation meets Experiment (KKR Greens functions for -calculations of
spectroscopic, transport and magnetic properties”, Warwick University, UK, July 13-15, 2013 (invited)

21) L. Szunyogh: Finite temperature magnetism from first principles. Joint European Magnetic Symposia 2013,
Rhodes, Greece, Aug. 25-30, 2013 (talk)

22) K. Palotas: STM contrast inversion of the Fe(110) surface. 6th International Workshop on Surface Physics
(IWSP 2013), September 1-6, 2013, Niemcza, Poland. (talk)

23) K. Palotas: STM contrast inversion on flat metal surfaces W(110), Fe(110), Cr/Ag(111). Seminar at the CNR-
SPIN L'Aquila, October 16, 2013, Chieti, Italy. (invited)

24)L. Szunyogh: Chiral asymmetry in nanomagnetism. Wigner-111 Scientific Symposium, 11-13 November
2013, Budapest, Hungary (invited)

25)L. Szunyogh: Magneses anizotropia és kiralis kdlcsénhatas nanoszerkezetekben. Szeminarium,
Debreceni Egyetem Szilardtest Fizika Tanszék, 2013. nov. 22. (meghivott)

2014

1) K. Palotas: STM contrast: The role of the tip. Seminar at the Surface Science Research Centre, Department of
Chemistry, University of Liverpool, March 18, 2014, Liverpool, UK. (invited)

2) K. Palotéas: Interplay of orbital-dependent tunneling and spin-polarization in STM/STS. 78th Spring Meeting of
the German Physical Society (DPG Jahrestagung), March 30-April 4, 2014, Dresden, Germany. (talk)

3) L. Udvardi: Ab-initio spin dynamics for clusters. 78th Spring Meeting of the German Physical Society (DPG
Jahrestagung), March 30-April 4, 2014, Dresden, Germany. (talk)

4) G. Méandi: STM imaging of HOPG: Tip geometry effects. 78th Spring Meeting of the German Physical Society
(DPG Jahrestagung), March 30-April 4, 2014, Dresden, Germany. (talk)

5) A.Deak: Studying finite-temperature magnetism using relativistic disordered local moment theory. 78th Spring
Meeting of the German Physical Society (DPG Jahrestagung), March 30-April 4, 2014, Dresden, Germany.
(talk)

6) A.Dedk: Magnetic correlations in an Fe monolayer on Rh(001). 78th Spring Meeting of the German Physical
Society (DPG Jahrestagung), March 30-April 4, 2014, Dresden, Germany. (poster)

7) L. Rézsa: Non-collinear Magnetic Configurations at Finite Temperature in Thin Films. IEEE International
Magnetics Conference, Dresden, Germany, May 2014 (talk)

8) E. Simon: Magnetic structure of a Fe monolayer on 5d HCP transition metal surfaces. IEEE International
Magnetics Conference, Dresden, Germany, May 2014 (poster)

9) A.Deak, E. Simon, L. Balogh, L. Szunyogh, M. dos Santos Dias, J. B. Staunton: Metallic magnetism at finite
temperatures: a relativistic disordered local moment description. IEEE International Magnetics Conference,
Dresden, Germany, May 2014 (poster)

10) K. Palotés:: STM contrast: The role of the tip. Seminar at the Nanosurf Lab, Institute of Physics, Czech
Academy of Sciences, May 13, 2014, Prague, Czech Republic.(talk)
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11) K. Palotas: STM contrast stability of HOPG: Role of the tip-orientation. Physics Boat 2014 Workshop: Atomic
structure of nanosystems from first-principles simulations and microscopy experiments, June 3-5, 2014,
Helsinki, Finland - Stockholm, Sweden. (talk)
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Melléklet 2.

TDK munkak

Vajna Szabolcs A Bychkov-Rashba effektus csoportelméleti vizsgélata (témavezetd: Szunyogh L&szI6), 2010, BME
TTK TDK 1. helyezés, valamint OTDK 2011 1. helyezés és kuléndij

Rézsa Levente: Atomi spindinamika véges hémérsékleten (témavezetd: Udvardi Laszl6), 2011, BME TTK TDK 1.
helyezés, Dékani kuléndij

Mandi Gabor: Orbital dependent vacuum decay in the simulation of scanning tunneling microscopy (témavezeté:
Palotas Krisztian), 2011, BME TTK TDK, Elméleti Fizika szekcid, 3. helyezés

Vida Gyorgy Jozsef: Effektiv spin modellek ab initio szamitasok alapjan (témavezetd: Szunyogh L&szl6), 2012,
BME TTK TDK 2. helyezés, és OTDK 2013 3. helyezés

Seress Matyas: Simulation of differential conductance spectra on the Co/Ag(111) Moire-structured surface
(ttmavezeté: Palotas Krisztian), 2013, BME TTK TDK, Kisérleti Fizika szekci6, dicséret

Diplomamunkak

Deak Andras: Dzsalosinszkij--Moriya-kélcsénhatas fémekben, BSc szakdolgozat 2009, témavezetd Szunyogh
Laszlé

Rozsa Levente: Spindinamika véges hdmérsékleten, BSc szakdolgozat 2010, témavezetd: Udvardi LaszIl6

Vida Gyoérgy Jozsef: Nem-egyensulyi magneses allapotok szamitasa szilardtestekben, BSc szakdolgozat 2011,
témavezet6: Szunyogh Laszlé

Seress Matyas: Simulation of electronic structure properties of metal-metal interfaces, BSc szakdolgozat 2014,
témavezet6: Palotas Krisztian

Deédk Andras: Magneses kolcsdnhatasok nanoszerkezetekben, MSc diploma 2011, témavezeté: Szunyogh L&szI6
Rézsa Levente: Ab initio spindinamika, MSc diplomamunka 2012, témavezeté:Udvardi Laszl6.

Mandi Gabor: Orbital dependent vacuum decay in the simulation of scanning tunneling microscopy, MSc diploma
2012, témavezetd: Palotas Krisztian

Vida Gyorqgy Jozsef: First principles calculation of non-collinear magnetic states, MSc diploma 2013, témavezeté:
Szunyogh Laszl6

Nagyfalusi Balazs: Kisméret(i kdélcsénhatd rendszerek természetes palyainak meghatarozasa, MSc diploma 2013,
témavezet6: Udvardi Laszl6

Laszloffy Andras: Magneses kélcsonhatasok nanoszerkezetekben, MSc diplomamunka, folyamatban 2014 februar
Ota, témavezetdk: Szunyogh Laszld, Udvardi LaszI6

Doktori munkak

Szilva Attila: Elektron korrelacié és relativisztikus effektusok redukalt dimenzidju rendszerekben, PhD értekezés,
védés: BME TTK 2010, témavezetd: Szunyogh LaszI6

Simon Eszter: Fellleti magneses szennyez6k kolcsonhatasanak elméleti vizsgalata, PhD értekezes, védés: ELTE
TTK 2012.09.04, témavezetd: Ujfalussy Balazs

Dedk Andras: Magneses heteroszerkezetek elméleti vizsgalata, folyamatban 2011. szept. 1-t6l, témavezet®:
Szunyogh Laszlo

Mandi Gabor: Simulation of scanning tunneling microscopy from first principles, PhD munka, folyamatban 2012.
szept 1-t6l, témavezetd: Palotas Krisztian

Vida Gybrgy Jozsef: Kicserélédési kdlcsdnhatasok és spin-dinamika magneses 6tvozetekben, PhD munka,
folyamatban 2013. szept 1-t6l, témavezetd: Szunyogh LaszI6

Nagyfalusi Balazs: Magneses nanostruktirak elméleti vizsgélata, PhD munka, folyamatban 2014. szept. 1-tél,
témavezet6: Udvardi Laszl6

14



