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1. A palyazat célja

Az OTKA tamogatas célja a Budapest-Marburg nemzetkézi doktori (PhD)
iskola (Europai Gradualis Kollégium, ajabb nevén IRTG, azaz International
Research Training Group) magyar oldalan felmeriil6 koltségek részbeni finan-
szirozésa volt. A marburgi (Németorszag) Philipps Egyetem Fizika Tanszéke
és a BME Fizikai Intézete, valamint az MTA Srilardtestfizikai és Optikai
Kutatointézete vezets kutatoi részvételével miitkodtetett kdzos doktori isko-
lat német oldalrol a DFG tamogatta 2011-ig. A magyar oldalt az OTKA
2003-2006 kozott az NDF 45172 szami, majd 2007-2008 kozott az NI 70594
szamu palyazat keretében tdmogatta. A jelen palyazat ezeknek a tamogata-
soknak volt a kozvetlen folytatasa.

Az OTKA tamogatést a kozos doktori iskola két magyar PhD hallgato-
janak Osztondijara forditottuk a futamidd alatt. A hallgatok személye évrol
évre valtozott, igy a jelen beszamold az aktualis hallgatoknak megfelelGen
az iskola harom kutatasi teriiletét érinti (zarojelben a kutatést végzé PhD
hallgatok neve, és az 6sztondijjal tAmogatott kutatis tanéve):

e Mezoszkopikus rendszerek nemegyenstlyi tulajdonsagainak vizsgéilata
(Horvath Bertalan, 2009/2010),

e Elektron spin rezonancia szilardtestekben
(Nagy Kalman, 2008/2009; Antal Agnes, 2010/2011),

e Alacsony dimenzids magneses rendszerek alapallapotanak és gerjeszté-
seinek vizsgéilata
(Romhanyi Judit, 2008/2011).

Tamogatott hallgatoink koziil PhD fokozatot szerzett Antal Agnes 2011-ben
"summa cum laude" mind&sitéssel. Nagy Kalmén kival6 doktori szigorlaton
van tul, Horvath Bertalan doktori eljardsa folyamatban van, PhD védése
2012 els honapjaiban lesz. Varhatéan Romhényi Judit védésére is sor keriil
2012-ben. A tovabbiakban a kutatasi eredményeket a fenti témak szerint
csoportositva ismertetjiik a futamids (2009-2011) alatt elkésziilt publikaciok
alapjan. A szovegben megadott referencidk a publikicios lista megfelels ele-
meire vonatkoznak.



2. Az elért eredmények

2.1. Mezoszkoépikus rendszerek nemegyensilyi tulajdon-
sdgainak vizsgalata

A mezoszkopikus rendszerek kutatasa jo ideje az érdeklédés homlokterében
van, de a benniik lejatszodé nemegyenstlyi folyamatok elméleti vizsgalata,
nem kis mértékben a technikai nehézségek miatt, csak a legutobbi idékben
keriilt napirendre. Az elmult harom évben ezzel kapcsolatban végzett mun-
kank soran kifejlesztettiink egy nemegyensilyi iterdlt perturbéicidoszamitast
kétszintes kvantum pottyot leir6 Anderson-modellre alkalmazva a szingulett-
triplett &tmenet leiraséara [5,6]. Ezen tilmendGen, szintén a szingulett-triplett
atmenet leirasara, a nemegyensulyi esetre altalanositottuk a fluktuacio-kicse-
rélédés kozelitést [8]. A publikaciokban tehat a kolesonhatasi paraméterben
alkalmazott perturbacidoszamitdson alapulé nemegyensilyi modszereket is-
mertetiink. A moédszereket kétszintes kvantum pottyokre alkalmazva mutat-
juk be, de a modszerek egyszertien altalanosithatok tetszGleges szami ener-
giaszinttel rendelkezé kvantum potty esetére is, mikézben a kvantum potty
elektronjai kozott felléps kolcsonhatasokat figyelembe vessziik. A kétszintes
esetben a kozvetlen, tn. on-site Coulomb-kdlcsonhatast és a kicserélédési
kolesonhatéast (Hund-csatolast) vessziik figyelembe. Lateralis és vertikalis
kvantum pottyoket egyarant vizsgaltunk a fenti modszerekkel.

Mind az iteralt perturbaciészamitas, mind a fluktuacio-kicserélédés ko-
zelités altalunk tovabbfejlesztett modszereivel kapcsolatban egyarant azt ta-
pasztaltuk, hogy képes leirni a szingulett-triplet dtmenetnek mind a szin-
gulett, mind a triplett oldalan tapasztalhato jelenségeket. Mindkét meg-
kozelitésben vizsgaltuk az aram és a differencidlis vezetGképesség fliggését
a kvantum pottyhoz csatolt elektrodakra alkalmazott fesziiltség fiiggvényé-
ben. A paraméterek — a két szint tavolsaganak, vagy a Hund-csatolas érté-
kének — valtoztatasaval a kétszeres betdltésti kvantum potty alapallapotaban
a szingulett és a triplett dllapotok kozotti Atmenetet tapasztalunk. Mindkét
modszer kvalitative visszaadja a kisérleti eredményeket az egyes allapotok-
ban mért differencialis vezetGképesség tekintetében. A két modszer koziil a
vizsgalt rendszerben tapasztalhatéo Kondo-effektus kvantitativ leirdsidban a
fluktuacio-kicserél6dés megkozelités bizonyul hatékonyabbnak, kdszénhetGen
a perturbaciészamitis egyes diagram-osztalyainak végtelen rendig valé fel-
Osszegzésnek — effektive tobb diagramot vesz figyelembe a perturbéacios sorbol
—, és megdrzl jellegének. A kvantum potty toltésfluktuacioihoz tartozo, a dif-



ferencialis vezetGképességben és a spektralfiiggvényekben egyarant megjelend
Hubbard-cstcsok leirasara azonban a két modszer koziil csak az iterdlt per-
turbacioszamitas képes. A spektralfiiggvények Kondo-csicsanak szélességét
megvizsgalva numerikus renormalasi csoport szamitasok bizonyitjék, hogy a
fluktuacio-kicserélédés kozelités kvantitative helyes eredményt ad a Kondo-
hémeérsékletre. A modszerekkel a T—0 hémérsékletd és a véges hGmérsékletd
viselkedés is vizsgalhato; azt allapithatjuk meg, hogy a modszerek konvergen-
cidjat gyorsitja véges hémeérséklet alkalmazasa a nulla hémérsékletii esethez
képest.

A fenti modszerekkel kapott eredmények azt mutatjak, hogy a modszerek
sikeresen alkalmazhatok lehetnek példaképpen dinamikus atlagtér szamité-
sok szennyez$ megoldojaként akar tetszbleges szami szintre altalanositva. A
két modszer eltérd szamitési kapacitast igényel koszonhetGen a modszerek
bonyolultsaga kozti kiilonbségnek és annak, hogy a fluktuacio-kicserélédés
kozelitésben a teljes Green-fliggvényt iteraljuk, szemben az iteralt pertur-
bacioszamitas betoltési szamaival. A fluktuacio-kicserél6dés kozelitést alkal-
mazva tehit egyforma szamitéasi kapacitas mellett 5-10-szeres idéraforditassal
kapunk eredményt. A modszereket a C++ nyelv alkalmazéasaval agy imple-
mentaltam, hogy akar egy személyi szamitogépen futtathatok legyenek.

2.2. Elektron spin rezonancia szilardtestekben

Az elektron spin rezonancia (ESR) igen hatékony modszer a kiilonféle szi-
lardtestek magneses és elektronszerkezetének vizsgélatara. Ebben a részben
a BME Fizikai Intézetében miikod6 ESR laboratériumban végzett kutatasok
egy (tamogatott hallgatoink altal végzett) részét mutatjuk be.

Az (ET),MnCu[N(CN)y|s (ahol ET=BEDT-TTF egy szerves molekula)
egy szokatlan szerkezetii anyag, melyben az ET molekuldk vezets rétegeit
atszovi a magneses ionokat is tartalmazé anion. A két alrendszer térbeli ko-
zelsége miatt, a réteges szerkezetii toltésatviteli sok esetében tapasztaltnal
erGsebb, Osszetettebb magneses kolcsonhatasokat kerestiink. A vizsgalatok
soran sikeriilt meghatarozni a részlegesen toltott E'T molekuldk és a magne-
ses mangan ionok kozotti csatolast. Az alacsony hémeérsékleten megfigyelt
jelentés ESR eltolodasokat a mangan ionokra hato kristalytér, és a koztiik
felléep6 kicserélgdeés egyiittes hatasaval sikeriilt magyarazni. Az eltolodasok
alapjan a mangan ionok kozti atlagos kicserélgdést is meghataroztuk [2].

A beszamolési idGszakban keriilt sor a laboratorium nagyteri ESR spekt-
rométerének tovabbfejlesztésére is. A fejlesztések eredményeit cikkben foglal-

4



tuk 6ssze, melyben bemutatjuk a berendezés felépitését és miikodését, illetve
ismertetjiik a miszer érzékenységét és stabilitdsat ellen6rzé méréseinket. A
publikaci6 néhany a felijitas utan végzett vizsgalat példajan keresztiil szem-
lélteti a spektrométer tudoméanyos értékét [9].

Kovetkez6 projektiink f6 téméja az ET anyagcsalad két masik tagja, a
k-(ET),Cu|N(CN)y|X, X=CI,Br kristalyok vizsgalata volt szintén ESR mod-
szerrel. Ezek az anyagok erGsen kétdimenzidsak, a szomszédos szerves vezets
rétegeket szigetel6 anion rétegek valasztjak el egyméstol. Az anyagcesalad
vizsgalatat motivalta annak igen gazdag fazisdiagrammja amely hasonlit a
magas hémérsékletii szupravezetdkére. Légkori nyoméson a k-(ET)Cu[N(CN)q|Cl
antiferromagnesesen rendezédik 23 K alatt, mig a x-(ET),Cu[N(CN)y|Br
szupravezet 12 K alatt. Mar kis, 30 mPa hidrosztatikus nyomés alkalmazasa-
val a k-(ET),Cu|[N(CN),|Cl alapéallapota antiferromagnesbdl szupravezetévé
valtozik 13 K-es kritikus homérséklettel. Kifejlesztettiink egy 1j, elektron
spin rezonanciara épiil6 mérési modszert melynek segitségével egyes réteges
anyagokban meg lehet mérni a rétegek kozti meréleges spin atugralasi frek-
venciat [3]. Ennek segitségével megmutattuk, hogy a x-(ET),Cu[N(CN)y|X,
X=Cl, Br anyagokban a spin transzport, 50 K felett, erGsen két dimenzios.
A spinek néhany nano masodpercet is eltoltenek egy rétegen beliil [1]. A
teljes magas homérsékletii fazisdiagrammon feltérképeztiik a meréleges spin
hopping frekvenciat [7]. Megmutattuk, hogy légkori nyomason a hémérséklet
csokkentésével az antiferromégneses Cl-os kristalyban lassul a spin hopping
frekvencia, ellenben a szupravezet6 Br-os anyagban gyorsul. Hidrosztati-
kus nyomas alkalmazasaval azonban a Cl-os anyagban is gyorsul a spin hop-
ping frekvencia a hémeérséklet csokkentésével. rk-(ET)oCu[N(CN)q]Cl kris-
talyban a méagneses kolcsonhatasok anizotropidjat vizsgaltuk a Néel hémér-
séklet alatt antiferromégneses rezonancia modszerrel. Az antiferromagneses
rezonancia kisérletekb&l megéllapitottuk, hogy a rétegen beliili csatolédsok
ot-hat nagysagrenddel nagyobbak, mint a rétegek kozottiek [1]. Tovabba
a Neéel-hémérséklet folott magneses fluktuaciokat figyeltiink meg. Ezek a
fluktuaciok fliggetlenek a szomszédos rétegekben, ami ugyancsak a rendszer
kétdimenzios viselkedését jelzi [13,14].

Egy maésik kutatasi teriilet a Berlini Kék analég RbMn|Fe(CN)g|-HoO
kristalyok vizsgalata volt ESR spektroszkopiaval. Ebben a kristalyban tol-
tésatviteli atalakulas kovetkezik be a magas hémérsékletti Mn?t-Fe3* és az
alacsony homérsékletd Mn3t-Fe?t fazisok kozott. Ez az atalakulas a ho-
mérséklet valtoztatasaval, lathato fénnyel vald besugérzassal, rontgensugar-
zassal vagy kiils6 nyomés alkalmazaséval is elérhets. Kisérleteink sordn a



kristdly tombi ESR-jelét nem taladltuk meg, csak egy, a kristdlyhoz gyengén
csatolt hibahelyet koriilvevs klaszter jele volt megfigyelhets. A tombi minta
hidnyzo6 rezonanciajanak oka az lehet, hogy magas hdmérsékleten is a Mn2*-
Fe3* ionéllapot tartalmaz valamennyit az alacsony hémérsékletti Mn3-Fe?+
ionallapotbol [4].

Az elmilt évek soran infravords spektroszkopiaval vizsgaltuk a BaMngAsy
kristdlyt, ami 625 K alatt antiferromagneses és a pnictidek csaladjaba tarto-
zik. Az anyag réteges szerkezetd és ebbdl adoddan anizotrop a vezetGképes-
sége. A félvezetG rétegekre merGlegesen szigetelként viselkedik a kristaly. A
rétegek mentén vizsgalva az optikai vezetGképességet alacsony hémérsékleten
két tiltott sdvot azonositottunk melyek nagysiga 12 meV és 48 meV [15].

2.3. Alacsony dimenziés magneses rendszerek alapalla-
potanak és gerjesztéseinek vizsgalata

Ennek a fejezetnek a téméaja a korrelalt rendszerek csaladjaba tartozo, spin-
gappel jellemzett SrCuy(BOs3)y és a multiferroikus BayCoGeyO7 magneses
és elektromos tulajdonsagainak vizsgéilata és megértése, valamint a vonat-
kozo kisérleti eredmények értelmezése. Mindkét anyag esetén alkalmasan
valasztott variacios hullamfiiggvény segitségével, kiilonb6z6 csatolasi para-
méterek mellett kerestiik az alapallapotot, igy feltérképezve a fazisdiagram-
mokat. A gerjesztéseket altalanositott spin-hullaim modszerrel keresve rep-
rodukaltuk a kisérletekbdl ismert elektron spin rezonancia (ESR), THz-es
optikai spektroszkopia és neutron spektroszkopia mérések eredményeit. A
SrCuy(BO3), tetragondlis szimmetriaju, kvazi-kétdimenzios anyag, melyben
a feles spinti Cu?* ionok frusztralt ortogonalis dimerrendszert alkotnak, a
Shastry-Sutherland modell fizikai megvalosulasaként szolgidlva. Ennek az
anyagnak a preciz leirasahoz a modellt kib&vitettiik a Dzyaloshinskii-Moriya
(DM) kolcsonhatas és a g-tenzor anizotropia bevezetésével. A CuBOj-rétegek
szimmetriatulajdonsigai alapjan meghataroztuk a DM vektorok és a g-tenzor
alakjat, majd a dimer bondokra faktorizalt variaciés hullamfiiggvény segit-
ségével tanulmanyoztuk az anizotropidk alapallapotra gyakorolt hatasat, igy
feltérképezve azon fazisokat, melyekben a magneses elemi cella megegyezik
a szerkezeti elemi cellaval. A fazisdiagrammok mellett, dimer-allapotokra
épiils altalanositott spin-hullam ("bond-hullam") modszer segitségével tanul-
méanyoztuk az anizotropidk gerjesztési spektrumra gyakorolt hatasat. Leirtuk
— a kisérletileg neutron spektroszkopiaval megfigyelt — triplett gerjesztések



kiils6¢ tér nélkiili momentumfiiggs felhasadésat. Tovabba — fizikailag rele-
vans paraméterek valasztasdval — reporodukaltuk az ESR, illetve infravoros
spektrumot a CuBOj sikkal parhuzamosan és arra merdlegesen alkalmazott
méagneses tér esetén. Tapasztalataink alapjan a korabbi perturbacios ered-
meényekkel szemben, a mer6leges iranyu térnél megjelend, kritikus tér koriili
felhasadas nem a sikbeli DM kélesonhatassal, hanem annak négyzetgyokével
aranyos [12].

Az altalunk vizsgalt masik anyag a napjainkban divatos multiferroikus
anyagok korébe tartozo Ba;CoGesO7. A hagyoményos multiferroikusok mel-
lett, az utébbi évtizedben 1j elméleti modellek jelentek meg a magnesesen
rendezett anyagokban indukal6dé elektromos polarizacié magyarazataként.
A BayCoGeyO7 egyediilalld a spin-rend altal indukalt polarizaciot mutato
anyagok kozott, mivel a benne kialakulo polarizaciot — a spin-pélya csatolas-
bol eredGen — egyetlen 3/2-es spin hozza létre. ElsG 1épésként a kristaly szim-
metriai alapjan osztalyoztuk a spinoperatorban els6- és masodrendii rendpa-
ramétereket, meghataroztuk a lehetséges anizotropia tagok alakjat, melyek
kozt szerepelnek a DM-vektor, kicserélGdési és "easy-plane" anizotropidk,
valamint az elektromos polarizaciohoz csatol6do spinben mésodrendi opera-
torok. A kisérletileg megfigyelt polarizacio magneses tértsl és homérséklet-
t6l valo fiiggésének megértéséhez és reprodukalédsihoz varidcios hullamfiigg-
vény modszert, valamint véges hémérsékletii atlagtérkozelitést alkalmaztunk.
Részletesen tanulmanyoztuk a DM kolcsonhatas és egy antiferro polarizacio-
polarizacio tag hatasat két kiilonboz6 iranyu tér mellett. Véges hémérsékletii
atlagtér elméletet alkalmazva kvalitativan reprodukaltuk az indukalt polari-
zaci6 mért térfiiggését kiilonb6z6 hémeérsékleteken [10].

A BayCoGey 07, valamint a nagyobb spinii (S=1) négyzetracs modelleken
megfigyelt supersolid fazisok inspiralték a 3/2-spint bipartit racsokon végzett
munkankat. Amig a szuperfolyékony (és hasonléan a szupravezets) fazisokat
az off-diagonalis, a — transzlaciot sok esetben sérté — "kvantum kristaly" fazi-
sokat pedig a diagonalis hosszutavi rend jellemzi, a manapsag igen népszeri
supersolid fazisban mind a két rend egyidejtileg megfigyelhets. Ilyen fazisokat
el6szor a “He erésen kolesonhatod rendszere kapesan tanulmanyoztak, késGbb
azonban megmutattik, hogy a “He bozonikus leirdsa és a magneses supersolid
allapotok megfeleltethetGek egymasnak. Ezekben a méagneses supersolidok-
ban a magneses rend egyszerre sérti a spin forgatasi és a transzlacios szim-
metriat. Munkank soran variacios hullamfiiggvény modszerrel feltérképeztiik
a dimenziofiiggetlen, S = 3/2 spinii bipartit rendszerek fazisdiagrammjat a
kicserélgdési és "easy-plane" anizotropia, valamint a magneses tér fiiggvényé-
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ben. Az Ising hataresetben ferroméagnesesen rendezett, valamint transzlacios
szimmetriat sérts, gappel és magnesezettségi platokkal jellemzett fazisok je-
lennek meg. Reészletesen targyaltuk a fazishatarok degeneraciojat, melyet
a véges off-diagonalis kicserélddés felhasit, és a platd fazisok kozott 4j, gap
nélkiili szuperfolyékony és supersolid fazisokat eredményez. Variacios sza-
molasaink azt mutatjak, hogy a supersolid a transzlacids szimmetriat sértd
platok koriil alakul ki az Ising hataresettdl tavolodva, mig a szuperfolyékony
fazis a transzlaciés invarianciat mutato polarizalt fazisok koriil jelenik meg
[11].

3. Kiegészit6é informaciok

A jelen beszamol6 targyaul szolgald témak alapkutatas jellegtiek, eredmé-
nyeik elsGsorban referalt nemzetkozi folyoiratokban megjelent publikaciok-
ban testesiilnek meg. Ezen 15 cikk kozott szerepel két Phys. Rev. Lett. és
kilenc Phys. Rev. B, igy a publikaciok 6ssz impakt faktora 52.

Emlitést érdemel, hogy ha a Budapest-Marburg nemzetkézi doktori (PhD)
iskola teljes futamidejét tekintjiik, mely alatt az OTKA két PhD hallgaton-
kat 6sztondijjal tamogatta (2003-2011), akkor a fenti szamok 54 publikaciora
és 142 impakt faktorra egésziilnek ki, ami kozel egy évtizednyi egyenletes
teljesitményt jelez a hallgatonként és évenként 3 darab, atlagosan 2.6 impakt
faktord cikk szintjén.

Budapest, 2012. januar 26.

Virosztek Attila



