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A kutatasokat kezdetben a munkatervnek megfelelden végeztiik. Ahogyan azt a palyazatban eldre
jeleztiik a tudomanyag gyors fejlddésének megfelelden bdvitettiik a kutatasi témakat, amit részben a
kilfoldi kutatokkal valo szoros egyiittmitkodés, masrészt Borda Laszlo és Ujsaghy Orsolya
utazasainak részben kiilfoldi forrasokbol vald fedezése révén Gulacsi Zsolt illetve Cserti Jozsef
bevonasa tett lehetdvé. Az utobbiak részvételét Gillyén Elemérné az OTKA Iroda Igazgatdja KO-
829/209 (2007. 01.25 keltezési) illetve MIK-486/2008 (2008.04.29 keltezésii) levelében
engedélyezte. A publikédciokra a Zardjelentés kozlemények fejezetének sorszdmai szerint utalunk.

A) Nemegyensulyi elektron eloszlés vizsgalata mezoszkopikus méretii huzalokban

Befejeztiik a vékony drdotokban, nagy raadott fesziiltség mellett mért nemegyensulyi elektron
eloszlas vizsgalatat magneses szennyezok jelenlétében, a Boltzmann egyenletet szelf-konzisztensen

megoldo, korabban kifejlesztett szamitdogépes programm segitségével. A szisztematikus vizsgalat
soran megmutattuk, hogy a véges fesziiltség miatt nem elhanyagolhaté Korringa élettartam elmossa
a Kondo rezonancidkat, s egyiittes hatasuk a renormalizalt csatolds kisimuldsat €s megnovekedését

eredményezi. Ezért a kisérleti adatok jol leirhatok egy konstans, &m a csupasz csatolashoz képest
akar 8-10-szeresére is megndvekedett, fesziiltségfiiggd csatolassal. Amennyiben a konstans csatolas
fesziiltségfliggése elhanyagolhatd, az eloszlasfiiggvény skalazast mutat a kisérletekkel egyezden

[2].
B) Feliileti anizotropia, feliileti szennyezések STM spektruma, fazisvesztés vizsgalata

Ujra vizsgaltuk a magneses szennyezOk feliileti anizotropiajanak kérdéskorét. A korabbi,
meglehetdsen komplikalt szdmoldsban a host atom palydk és a vezetési elektronok kozti, a host
atom helyzetétdl fiiggd hibridizacioban az elektronok impulzusatol valo fiiggést elhanyagolva,

az elektronok impulzuséat a Fermi impulzussal helyettesitettiik. Most megmutattuk, hogy ez a
feltevés okozta az anizotropia nem oszcillalo, 1/d-s tavolsagfiiggését. A hibridizacid
impulzusfiiggését is figyelembe véve megismételtiik a korabbi szamolast, s eredményiil oszcillalo,
1/d"3-0s anizotropiat kaptunk. Az oszcillald anizotropianak kdszonhetéen egész spinek alapallapota
szinglett, vagy dublett is lehet a minta sz&létél mért tavolsagtdl fiiggden, de megfelelden alacsony
hémérsekleten a spin tovabbra is kifagy, hisz az alapallapot-dublett két allapota k6zott nem

lehet direkt elektron okozta atmenet. Félegész spinekre az alapallapot mindig dublett, de a
korabbiakkal ellentétben az esetek felében most varhatunk kifagyast megfelelden alacsony
homérsékleten [12].

Kiszamitottuk a réz feliileten adszorbalt kobalt monomer és dimer STM spektrumat, és a kisérleti
eredményekhez jol illeszkedd gorbéket kaptunk. Munkank kiilonleges értékét az adja, hogy elsoként
kombindltuk a szubsztrat és az adatomok ab initio leirdsat az erds korrelaciok korrekt szamitasaval
[24].

A Duisburg-Esseni Egyetemmel vald egyiittmiikodésben kidolgoztunk egy effektiv modellt a
mezoszkopikus transzport soran torténd fazisvesztés leirdsara, mely nagyobb mintdkban is konnyen
alkalmazhatd. Az irodalomban ismert mas fenomenologikus modellekkel ellentétben a fazisvesztést
a mintdban nem folytonosan jelenlévoként irjuk le, hanem csak bizonyos sztochasztikusan
kivalasztott régiokban, de ott teljes fazisvesztést feltételezve. A mintat a fazisveszto régiok effektive
kisebb részekre osztjdk, s a koherens kvantum leirast csak ezekben a kisebb részekben kell



alkalmaznunk, ami a numerikus kezelést nagyban leegyszeriisiti. A mdodszert egyeldre 1 (vagy kvazi
1) dimenzids mintdkra dolgoztuk ki. Linearis rendezett €s rendezetlen tight binding (TB) lancra valo
alkalmazasardl a European Physical Journal B-nél jelent meg publikéacionk [27].

C) Elektron szérds H atomokon fémekben

A pontkontaktusokban helyet foglalé H atomokon val6 elektron szorés vizsgéalatait a BME-n végzett
kisérleti kutatdsok motivaltdk. A vezetési elektronok kétallapoti rendszeren vald szordddsanak
amplitdddjat tanulmanyoztuk. A kétallapota rendszer két pozicdjadhoz tartozd szorasi amplitidok
kiilonbségét hatdroztuk meg, kiilonb6z6 impulzusmomentum-csatorndk estére. Hidrogén
szennyezés esetén az arnyékolast figyelembe véve szamitottuk ki az amplitidokat, s eredményeink
az atmeneti, valamint az erds csatolast tartomanyban is érvényesek [22].

D) A numerikus renormalési csoport médszer tovabbfejlesztései

A numerikus renormalasi csoport eljards tovabbfejlesztései szamos esetben lehetévé tették a
perturbativ tartomdnyon valo tallépést kiillonbozd fémekben elhelyezkedd dinamikus (Kondo)
szennyezések esetén.

Elektronoknak magneses szennyezéseken vald szorodasat vizsgaltuk abban a hataresetben, mikor a
bejovo elektron energidja Iényegesen meghaladja a Kondo hémérsékletet. Az igy kapott inelasztikus

crer

a Kondo homérséklet értekével egyezik meg [1].

A kordbban altalunk kifejlesztett modszert hasznalva kiszamitottuk az elektronok inelasztikus
szorasi hataskeresztmetszetének, valamint egyrészecskés S-matrixanak energiafiiggését kiilonbozo
kvantum-szennyezésmodellek esetére. Megvizsgaltuk az S=1/2 egycsatornds Kondo-modellt, az
Anderson-modellt, valamint a nem-Fermi-folyadék viselkedést mutatd kétcsatornas S=1/2 Kondo-
modellt. Ez utobbi modell targyalasakor megmutattuk, hogy a szorasok fele inelasztikus marad T=0
hémérsékleten, még a Fermi feliileten is [6,10].

A térbeli korrelaciok vizsgalata hossza ideig varatott magara a megfeleld eljarasok hidnyaban. Ezen
a terlileten részben széleskori nemzetkozi egylittmiikodésben alkalmaztuk az altalunk kifejlesztett
pontosabb modszereket:

A modszer segitségével kiszdmitottuk az egy dimenzids Kondo arnyékoldsi felhd hely- és
homérsekletfiiggését [8].

Megmutattuk, hogy fémekben az S=1/2 spinii magneses szennyez0 koriil felépiild toltésstirliség-
oszcillaciok térbeli lecsengését zérus hdmérsékleten egy univerzalis, $F(r / \xi_K)$ fliggvény
irja le, ahol r a szennyez6t6l mért tavolsag, $\xi K$ pedig az un. Kondo
koherenciahossz. Analitikus ¢és numerikus modszereket egyarant hasznalva meghataroztuk
F-et D=1,2,3 dimenzioban [16].

Megmutattuk, hogy az S=1 spinii, részlegesen arnyékolt magneses szennyez6 koriil felépiild
spinkorrelaciok térben lassabban csengenek le, mint S=1/2 spinii szennyezés esetén. Erdekes
eredmény, hogy a spin-korrelator eldjelet valt a tavolsag fiiggvényében, tehat az antiferromagneses
csatolas ellenére ferromagneses korrelaciok is fellépnek a szennyezd és a vezetési elektronok kozott
[26].



E) Kondo effektus kvantum pdttydkben

A Kondo effektus vizsgdlata a kvantum pottyok mesterséges eldallitasaval jelentésen konnyebbé
valt. A kozelmult kisérleti eredményei arra utalnak, hogy az Onszervezodd kvantum pétty
rendszerekben megfigyelheté exciton-rekombinacié emisszos spektrumanak néhany érdekes
vonasat magyarazhatjuk a pottyon elhelyezkedd elektron €s a kornyezd szabad elektronok
hibridizacidjaval. Numerikus renormalasi csoport moddszert hasznalva megvizsgaltuk az erds
hibridizacid esetét, mikor a rendszer Kondo-korrelacidkat mutat. Numerikus eredményeink alapjan
azt josoljuk, hogy az emisszids spektrum hatvanyfiiggvény-jellegii divergenciat mutat [3].

Két elektroddhoz aszimmetrikusan csatolt kvantum poétty rendszert vizsgéaltunk, arra az esetre
szoritkozva, mikor a két szomszédos Coulomb-blokad volgyben a kvantum pétty spinje S=1/2 ill.
S=1. Demonstraltuk, hogy ez a rendszer kvantum fazisatalakuldst és spin-tdltés szeparaciot mutat:
az atalakulas kornyezetében a poétty spinje kvantalt, mig a toltése folytonosan valtozik. Az
atalakulési tartomanyban a rendszer spin-sziirdként alkalmazhato. (A cikk publikalt valtozatarol
félreértés miatt lemaradt az OTKA szam) [4].

A kozelmultban R. M. Potok és munkatéarsai sikeresen kimutattak a kétcsatornas Kondo-effektust
dupla kvantum potty rendszerekben. Ezen eredményhez kapcsolodva numerikus renormalasi
modszer segitségével meghataroztuk a dupla kvantum potty rendszer frekvenciafiiggd
vezetOképességét. Meghataroztuk a Fermi-folyadék vs. nem-Fermi-folyadék atcsapast leird
univerzalis fiiggvényeket, ¢s megvizsgaltuk a magneses tér hatasat [5].

Korabbi munkéankat kiegészitendd, Osszehasonlitottuk a ferromagneses elektroddkhoz kapcsolt
kvantum dotokra kapott eredményeinket az idokozben elvégzett kisérletek sordn tapasztalt
adatokkal. Mind a homérséklet-fiiggés, mind pedig az effektiv spin-felhasadas jo egyezést mutat a
szdmitasainkkal [11].

Analitikus és numerikus eszk6zokkel vizsgaltuk a disszipativ kornyezettel kdlcsonhato
dobozba zart részecske viselkedését. A disszipacio kis értékeinél a részecske megtalalasi
valdszinliségének térbeli eloszlasa egyre keskenyedik, mig nagy disszipaciod esetén degeneralt
alapallapotba val6 fazisatalakuldst kapunk, ami inhomogén effektiv potencial kialakulasdhoz
kothetd [17].

A kvantum pottyok teriiletén nagy jelentdséggel birnak a pottyre alkalmazott véges fesziiltség
hatdsara létrejové nemegyensulyi folyamatok. A kdlcsonhatd rezonans szint modellt
tanulmanyoztuk, arra az esetre szoritkozva, mikor a lokalizalt nivo egy hibridizalodo és tetszéleges
szamu arny¢kolo vezetési elektron csatorndval hat klcson. A modell egyensulyi viselkedését
gyenge ill. erds csatolast esetben perturbativ-, numerikus- ill. Anderson-Yuval-féle renormalasi
csoport technikaval vizsgaltuk. A kételektddas geometria esetében a raadott fesziiltség hatasara
foly6 aramot a gyenge csatolds hataresetében szdmitottuk ki. Eredményeink hasznosak lehetnek
mas, nemegyensulyi modszerek tesztelésénel [9].

A megeldzden ismertetett eredmények jobb megértése sziikségessé tette az Anderson-Yuval
modszer behatobb vizsgalatat mas modszerekkel vald 6sszehasonlitdsban. A bozonizéacio ill. az
Anderson-Yuval Coulomb gdz moddszer alkalmazhatdsagat vizsgaltuk két, erds
korrelacidkat mutatd szennyezésmodell, a kdlcsonhatd rezondns nivé-modell, ill. a Kondo-
modell er@s csatolasu hataresetében. Azt talaltuk, hogy a két mddszer alkalmazhatosaga az erds
csatolasu fixpont természetétol fligg: amennyiben a fixpont nem stabil, igy az Anderson-Yuval
modszerben figyelembe vett dllapotsiiriség-renormalas Iényeges, mig stabil fixpont esetén
redundans. Az 4ltalunk talalt szabaly felhasznéalhat6 mindkét modszer pontossdganak novelésére
[18].



Perturbativ modszereket hasznalva megmutattuk, hogy a kélcsonhato rezonans nivé modellben
nagy fesziiltségértékeknél fellépd negativ differencialis vezetOképesség mechanizmusa megérthetd
a modell egyensulyi dinamikaja alapjan. A tobb 1épcsében megfogalmazott dolgozat végleges
valtozata a kozeljovOben bekiildésre kertil, egy korabbi valtozat a cond-mat-on elérhetd [25].

F) Hubbard tipust molekulalancok

A potencialis alkalmazasok lehetdsége (spin-szelep) indokolta ezen rendszerek vizsgalatat az
Augsburgi Egyetemmel valo egyiittmiikodésben.

Rombuszos cellaval rendelkezé ¢s Hubbard tipust inter-elektronikus kolcsonhatast hordozo
molekularis lancok egzakt alapallapotait hataroztuk meg olyan koriilmények kozott, hogy a
lancokat, a sikjukra merdleges magneses tér jelenlétében vizsgaltuk, illetve, periddikusan
elhelyezkedd csomodpontokra hatd kapufesziiltségek jelenlétét is megengedtiik. A lanc lehetett véges
(nanoszkopikus gyiirtl), vagy hosszaban nagymeéretli (termodinamikai hatareset). Szigeteld, vezeto,
paramagnes, ferromagnes, illetve félfém allapotokat hatdroztunk meg, melyek a kiils6 magneses tér,
kapu fesziiltségek, illetve elektron koncentracid segitségével be és kikapcsolhatoak, illetve egyik a
masikba atvihetd. Ilyen eszkozok tehat nanoszkopikus kapcsolok, érzékelok, kapuk eldallitasara
alkalmasak. Ezek koziil a kimutatott korrelalt félfém spintronicsban is alkalmazhaté nanoszkopikus
spin-szelep szerepét is betOltheti, hiszen benne (kiilsé elektromos vagy magneses terekkel
iranyithatd moddon bekapcsolva) adott spinvetiiletli toltéshordozok teljesen lokalizaltak, mig
ellentétes spinvetiiletii toltéshordozok fémes tulajdonsagot eredményezve mozognak [13].

Véges (nanoszkopikus gyiirli) vagy hosszaban nagyméretli Hubbard kdlcsonhatdsok mellett spin-
spin kolcsonhatasokat is tartalmazo itinerdns lancok egzakt alapallapotait vizsgilva olyan
ferromégneses szigeteld (egzakt) allapotokat mutattunk ki, melyek fellépése teljesen diszperziv
savszerkezet esetében is lehetséges, tovabba szigetel6-fém atmenetek jelenlétét igazoltuk [7].

A lokalis ¢és feliileten haté Coulomb kolecsonhatas (U) szerepét vizsgaltuk kétsavos rendszerekben és
megallapitottuk, hogy ha U=0 esetben a rendszer degeneralt és szigeteld, akkor U megjelenése
delokalizacios hatassal jar, azaz szigetelo-fém atalakulast idéz eld, és vezetdvé teszi a rendszert. A
szamitasok, periodikus hatarfeltételek mellett mezoszkopikus esetben is érvényesek [19].

Négyszoges és haromszoges cellabol allo6 mezoszkopikus molekuléris gyiirlik fémes és magneses
tulajdonsagainak megjelenési lehetdségeit vizsgalva megéllapitottuk, hogy habar triangularis
esetben kapufesziiltség jelenlétében ferromagneses dallapot bedllitasa lehetséges, de ez nem
kapcsolddik vezetd tulajdonsagok megjelenéséhez, addig négyzetes és periodikusan ismétlédo cella
esetében vezetd tulajdonsag ferromagnesesség megjelenésével egyiddben eldidézhetd kiilso, a
rendszerre merdlegesen beallitott magneses tér felhasznalasaval [20].

Mezoszkopikus acén tipust lancok ¢és gylirik esetében (ezen  szerves és mezoszkopikus
rendszereket hatszogli cellak periodikus ismétlédése jellemezi) egy Ujfajta vezetd és egyben
ferromagneses 4llapotot mutattunk ki mely korrelacid és a lancba vett beszoritottsag
kovetkezménye. A talalt allapot potencialis spintronicsban vett alkalmazasi lehetdségeket mutat,
hiszen spin-polarizalt vezetés jellemzi [28].

G) Grafén rendszerek vizsgalata

A grafénnel kombinalt szerkezetek j irdnyt nyitottak a mezoszkopikus rendszerek kutatasaban.



Elméletileg tanulmanyoztuk az elektronok hullamfliggvényét ballisztikus kor alaka kétrétegli grafén
p-n atmenetben. Hasonloan az egyrétegli kor alaku grafén p-n 4&tmenethez, azt talaltuk, hogy 1) a
hullamfiiggvényben kausztika figyelheté meg a kor alakt tartomany belsejében, ii) a kausztika
alakja a geometriai optika alapjan irhat6 le negativ torésmutatot feltételezve. Az egyrétegii
grafénnel ellentétben az erds fokuszald hatads nem Iép fel a kétrétegli grafénben. Ezt az eredményt
értelmeztiik egy sik p-n atmenetnél fellépd szogfliggd Klein-alagutazassal [21].

Egyrétegli és kétrétegli grafénben, magneses térrel bezart elektronok gerjesztéseinek szemi-
klasszikus kvantalasi feltételét vezettiik le. Kimutattuk a szemi-klasszikus fazis, a gerjesztések
spinor jellegének a fontossagat. A szemi-klasszikusan szamolt sajatenergiak jo egyezést mutatnak a
Dirac-egyenletbdl egzakt, kvantummechanikai szdmoléssal, illetve tight-binding szamolassal kapott
eredményekkel [14].

A kétdimenzids elektrongéz kozelében elhelyezett toltott szennyezd spin-tiiggd szorasat
tanulmanyoztuk elméletileg. Megmutattuk, hogy a differencialis hataskeresztmetszet szimmetria
tulajdonsagai kiilonboznek, attdl fliggden, hogy a szennyez6 a kétdimenzios elektrongaz sikjaban,
vagy attol véges tavolsagra felette van. Megmutattuk, hogy az utdbbi esetben egy aszimmetrikus
(skew) szoras 1ép fel, ha az elektronok spin-polarizacidjdnak van egy nem zérus komponense a
kétdimenzids elektrongaz sikjara merdleges irdny és a bejovo elektron irdnya altal meghatarozott
sikra. Megfelelden preparalt mintdban ez a szorasi mechanizmus a kétdimenzios elektrongaz
sikjaban fekvd magneses térben is vezethet Hall-effektushoz [15].

Els6ként tanulmanyoztuk az energiaszintjeit olyan grafén alapi Andreev-biliardoknak, amelyekben
a grafén f0l¢ szupravezetd tartomany van helyezve. Az Andreev-retroreflexid esetén megmutattuk,
hogy a grafén alapi Andreev-bilidrd spektruma megegyezik az ugyanolyan alaku normal-
szupravezetd bilidrdok spektrumaval. Tovabba, elsdként levezettiink egy szemi-klasszikus
kvantalasi feltételt a grafén alapti Andreev-bilidrdokra. Az egzakt és szemi-klasszikusan szdmolt
energia szintek nagyon jol egyeznek mind Andreev-retroreflexio, mind spekularis Andreev-reflexio
esetén [23].



