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39-hénapos iddtartamu posztdoktori palyazatunkban magneses nanostruktirak elméleti vizsgalatat
végeztiik hazai és nemzetkozi egyiittmiikddés keretein beliil, kiilonds tekintettel az elektron
transzport tulajdonsdgokra. Ennek érdekében tobb uj szamitogépes modszert fejlesztettiink ki,
amelyekben a siiriségfunkcional elmélet felhasznaldsaval kapott elektrondllapotokra épitettiink
kiilonboz6 szintli transzport elméleteket az elektromos vezetdképesség €s aram meghatarozasara:

1) A linearis valaszelméleten alapuld Kubo-Greenwood formalizmust épitettiik be a teljesen
relativisztikus "komplex geometridju" Screened Korringa-Kohn-Rostoker (SKKR) program-
csomagba egy uj, hatékony algoritmus felhasznalasaval.

2) 3D-WKB-STM néven egy Uj programcsomagot készitettiink, amely alkalmas péasztazo
alagiitmikroszkopia (STM) és -spektroszkopia (STS) szamitasdra magneses €s nem-magneses
feliileteken.

Az Ujonnan kifejlesztett modszerekkel az alapkutatds €s a technologiai fejlesztések ¢lvonalaba
tartozo jelenségeket tanulmanyoztuk. Vizsgalatainkat és elért eredményeinket az aldbbiakban
ismertetjiik. A cikkeket a beszamolo kozleményjegyzékében talalhatod sorszamok szerint idézziik.

1. Atomi kontaktusok

1. a) Magneses szerkezet
Publikaciok: [4], [12]

Véges méretli magneses nanoszerkezetek nemkollinearis magneses alapallapotanak vizsgéalatara egy
onkonzisztens modszert dolgoztunk ki kollégdimmal, mely a savenergia spin-irdny-szerinti
derivaltjait hasznélja, és egy Newton-Raphson modszerrel keresi az energiaminimumot. A modszert
egy kobalt atomi kontaktusban kialakulé doménfal szerkezetének meghatidrozasara és elméleti
vizsgalatara haszndltuk [4]. Ramutattunk a relativisztikus kolcsonhatasok jelentdségére, melynek
kovetkeztében kiilonbség adodik a helikalis és cikloidalis jellegi doménfalak energidja kozott.
Alapallapotnak cikloidalis jellegli doménfalat kaptunk (1. dbra). Az energia spinirany-fiiggésének
tanulméanyozésa soran arra kovetkeztettiink, hogy a rendszert kell¢ pontossaggal csak olyan spin-
modell irja le, amelyben magasabb rendi tobb-spin kdlcsonhatasok szerepelnek.
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Olyan anyagokban, ahol a spin-péalya kolcsonhatas erds, szamottevé igény van relativisztikus
szamitasokra. Ennek példajara iridium atomi kontaktusokat vizsgaltam szamos lokalis geometriaban
(kiilonbdzé hossz, orientacid, geometriai csatlakozas felillethez). Erdekes modon, mig a tombi Ir
nem magneses, a redukalt dimenzioja Ir rendszerben atomi magnesség alakul ki. Megallapithato,
hogy a geometriai relaxdcionak rendkiviil fontos szerepe van a magneses struktira kialakitasaban,
¢€s a magneses anizotropia energia meghatarozasaban.

2. abra: Az energetikailag legkedvezobb
Ir atomi kontaktus geometriak (d, és d.
J tavolsagok) osszehasonlitasa korabbi
lirodalmi  adatokkal és  kiilonbozé
kicserélodesi-korrelacios potencidlokkal
(Perdew-Wang 91, Ceperley-Alder) a
y szethuzas (AL) fiiggvényében. [12]

Thiess et al. (FLAPW) Our results
PRB 81, 054433 (2010) (VASP)
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£12 3. abra: Az Ir atomi kontaktusban kialakulo
= O atomi spin momentumok (ls) Osszehasonlitisa
0. korabbi irodalmi adatokkal és altalunk szamolt
0 keétféle modszerrel (Vienna Ab-initio Simulation
0 1 ot s 3 Package: VASP és Screened Korringa-Kohn-
5 : , R — Rostoker modszer: SKKR) a széthuzas (AL)
e = fiiggvényében [12]. c-atom: a kontaktus kozepén
L6- - léve atom; a-atom: kapcsolodo —atom a
13 . I szubsztratokhoz mindkét oldalon (a szimmetria
e B B S miatt ekvivalens a-atomok).
0.8 ©OQunrelaxed-VASP
' 8 unrelaxed-SKKR
4 e*eclaxed-VASP
0. maclaxed-SKKR |
L ‘ 1 L ' | L 8
0 1 2

A 2. 4brén lathatd, hogy szimmetrikus kontaktus geometriat feltételezve jo egyezést kapunk korabbi
irodalmi geometria adatokkal a kontaktus széthuzdsdnak fiiggvényében. Az atomi spin
momentumokat tekintve megallapithatd, hogy mig a c-atomok (magyardzatért lasd a 3. abra
feliratat) spin momentumai tendencidban és nagysagban is (csak VASP) jol egyeznek korabbi
irodalmi adatokkal, jelentds kiillonbség van az a-atomok (magyarazatért lasd a 3. abra feliratat) spin
momentumai kézott az altalunk szamolt és az irodalomban kozolt értékeket tekintve. Mig Thiess €s
munkatarsai névekvd spin momentumokrdl szamoltak be, mi azt latjuk, hogy az a-atomok spin
momentumai nem valtoznak a kontaktus széthtizdsanak fliggvényében. Az eltérés okat még
vizsgaljuk, az mindenesetre biztos, hogy eltéré mdodszerekrdl van sz6: VASP és SKKR 3-dimenzios
rendszerre (mi szamitasaink), FLAPW modszer 1-dimenzids rendszerre (Thiess és munkatarsai).
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Tovabb vizsgalva az Ir atomi kontaktust, VASP teljes energia szdmitasokbol arra jutottunk, hogy az
aszimmetrikus kontaktus energetikailag kedvezObb a szimmetrikus elrendezésnél, ¢és az
energiakiilonbség a széthuzassal egyidejlileg no.

1. b) Elektron transzport

Véges méretli atomi klaszter beagyazasa lehetséges 2-dimenzios transzlacidinvarians kornyezetbe
az SKKR programban. A klaszter un. szorasi-ut (scattering path) operatora (SPO):

clus(g) - 7-host(g)[[ (thost(g) clus(‘g))Thost(S)]

ahol Tiox €s Tuws @ kOrnyezet és a beagyazott klaszter SPO-a, valamint tos € fous @ megfeleld szorasi
matrixok. A Kubo-Greenwood linedris valaszelmélet alapjan a vezetOképesség (g) egy atomi
kontaktusban:

rd 2 2 ML e oD 2illen L oh e i)
11

ahol d, az aramra merdleges réteg-réteg tavolsag, J. a relativisztikus dram matrix, i és j atomi
pozicidkat jelol a kontaktus két oldalan 1évo I és J rétegben, €s az Osszegzések véges szamu
atomokra torténnek. Amennyiben az [ és J rétegek csak az Osszegzés miatt sziikségesek €s nem
részei a valodi bedgyazott klaszternek (ami a vakuumba beagyazott kontaktus atomokat jelenti), Ty
3x3-as blokkokba rendezhetd:
News X Nemb, News X Niy Newp X N,

N]XNemb, N]XN], N]XNJ,

NyX News, N;X N, N;XN,
ahol N, a valodi bedgyazott atomok szadma, melynek az elektronszerkezetét Gnkonzisztensen
szamoljuk. N, és N, jeloli az I és J rétegben a vezetOképesség szdmolasahoz figyelembevett atomok
szamat. Ezzel a blokk-felosztassal:
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I—C'!“S( —hoqf +Z—hmt [i N (—host( 7 ) N ;"Etr.s(‘: )) ;h.ost(‘; )} Kl (Lhost ( } N ;‘Ius ( ))Zlff“'gt(‘; )

ahol az Osszegzés k és l-re a valddi beagyazott klaszterre végzendd el (Nen» szamu atomra). A
modszer segitségével tobb atomi poziciora lehet elvégezni az Osszegzést a vezetoképesség
kiszamitasakor, mely pontosabb eredményeket szolgaltat. Ezzel egyidejiileg a szamolasi id6 is
jelentésen csokken, hiszen elegendd kiszdmolni az (New» X News) blokk inverzét a teljes matrix
(NewrtNtN)) X (NewstNrtN)) inverze helyett. Ezt a szamitdstechnikai szempontbdl kedvezd
szimulacids modszert a kontaktus vezetOképességének szdmitasara szeretnénk publikalni a jovoben.

8=

A moddszer felhasznaldsaval kiilonbozé hosszusagt ferromagneses kobalt és vas atomi
kontaktusokban magneses ellendllast ¢és anizotrop magneses ellendllast szamitottam.
Megallapithat6, hogy a kontaktus hosszaval a magneses ellendllas né, mig az anizotrép magneses
ellendllas rendkiviil alacsony (1% koriili) értéket mutat, amely kisérletileg nehezen kimutathato.

C4v szimmetridju egyatomos nikkel kontaktusban azt tapasztaltam, hogy mig a vezetéképesség (g)
értekek alacsonyabbak az irodalomban fellelhetd eredményeknél, a magneses ellenallas (MR) jol
egyezik. Megallapithato tovabba, hogy a spin-palya kolcsonhatas szerepe elhanyagolhatod a nikkel
atomi kontaktus elektromos vezetési tulajdonsagaiban.

Ni-kontaktus Sajat eredmény Achilles at al. PRB 84, 054418 (2011)
Zraratie (€7/h) 4,08 4,5
Ganiiparatier (€/h) 3,86 472
MR=(gr-gur)/gar (%) 5,70 7,1
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2. Alagutatmenetek

A spin-polarizalt pasztaz6 alagitmikroszkopia (STM) ill. -spektroszkdpia (STS) a feliileti magneses
szerkezetek detektaldsanak legkorszerlibb kisérleti eszkoze. Egy atomi szuperpoziciés modszer
(3D-WKB) hasznalataval feliileti komplex magneses strukturak STM ill. STS szimuléacids modelljét
fejlesztettiik ki, melyet szamos technologiai szempontbdl fontos feliiletre alkalmaztunk. A mddszer
vétele az alagut-transzport soran, melyet a jelenlegi szakirodalom nagyrésze elhanyagol, és
amelynek eredményeink szerint dontd jelent6sége van a kapott STM képeken, ill. differencialis
vezetoképesség spektrumokon. Reményeink szerint a mddszer hozzajarulhat szamtalan
feliiletfizikai probléma pontosabb értelmezéséhez a pasztazd alagutmikroszkoppal végzett mérések
tekintetében, mind magneses ¢s nemmagneses feliiletek esetén.

2. a) Pasztazo alagutspektroszkopia (STS)
Publikaciok: [1], [6], [14], [15], 1 el6késziiletben

A 3D-WKB spin-polarizalt STS modelljében eldszor az Gn. lokalis elektron allapotstiriiség (LDOS)
kozelitést hasznaltuk a differencidlis vezet6képesség (dI/dV) meghatirozasara [1]. Elméleti

crer

valtoztatasaval a spin-polarizalt STS érzékenysége kisérletileg ndvelhetd (4. dbra), mely jelenségért
az effektiv spin-polarizacio felelds. Modell szamitasainkat a vas (001) feliileten végeztiik.

J

M, AP. (C=-1) My P (C=+1)
T : TOTAL (+0.0V) | |
|| m— TOTAL (+0.5V) |
TOTAL (+1.0V)
TOPO (+0.0V)
= TOPO (+0.5V)
TOPO (+1.0V) |
P P*C (+0.0V)
» PPFC(HOSV) |
PP *C (+1.0V)

4. abra: Szamitott dl/dV spektrumok
[(TOTAL) és azok nem-mdgneses jaruléka
(TOPO) 3,5 A magassigban a Fe(001)
| feliilet felett egy Ni tiit haszndlva kétféle tii
‘ % | madgneses iranyt feltételezve: Antiparallel
1 | \ (bal oldali dbra) és Parallel (jobb oldali
AN |abra). Az  effektiv  spin-polarizdciot
(PrPs*C) pontozott vonal jeloli. [1]

dl/dV [arb. units]

0.8 04 0 0.4 0.8 T8 04 0 0.4 0.8
Bias Voltage [V] Bias Voltage [V]

Ezutin a 3D-WKB spin-polarizalt STS modelljében tulléptiink a jelenleg széleskoriien hasznalt
LDOS kozelitésen a dI/dV kifejezésében, figyelembe véve az Gn. hattér és tii-derivalt tagokat [6]. A
modszer alkalmazdsdval megmutattuk, hogy az alagltspektrumokbdl szarmaztatott magneses
aszimmetria nemtrivialis modon kdthetd a feliilet spin-polarizacidjahoz, valamint bemutattunk egy
modszert kétdimenzids differencialis vezet6képesség ¢és effektiv spin-polarizacid térképek
szimuldcojara kisérletileg relevans elrendezésben, egy konstans aram kontaron. Ujonnan
kidolgozott moddszeriinkkel eziist (111) feliiletére helyezett magneses krom monoréteg dI/dV-
spektrumat tanulmanyoztuk. Megmutattuk, hogy az altalunk szamitott dI/dV jol egyezik az
alagatdram numerikus derivéltjaval, tovabba kiilonb6zé ti-modellek hatasat vizsgaltuk az
alagutspektrumra €s a magneses aszimmetriara.
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Moiré mintazata feliilletek kialalkulhatnak pl. kiilonb6z6 racsallanddju  fémek egymaésra
novesztésével. Egy ilyen példaként ultravékony (1-2 monoréteg) kobalt filmeket vizsgaltunk eziist
(111) feliileten [14,15]. Az energetikailag legkedvezébb feliileti rétegz6dés megtaldldsa utan
helyfiiggd elektron kilépési munkat szamoltunk, valamint dI/dV alagutspektrumokat vizsgaltunk
kiilonbozé tlimodelleket feltételezve. Az eredmények jo egyezést mutatnak korabbi kisérleti
tapasztalatokkal a dI/dV csucsok energetikai pozicioit tekintve. A TDK munka és BSc szakdolgozat
eredményeit egy nemzetkdzi konferencidn ismertettem [15], és az eredményekbdl egy publikécio
irasat tervezziik a kozeljovoben.

2. b) Pasztazo alagutmikroszkopia (STM)
Publikaciok: [2], [7], [10], [11], [13], [16], [17], [18], 2 elokésziiletben

A 3D-WKB spin-polarizalt STM modszerben megteremtettilk annak lehetdségét, hogy
nemkollinedris magneses rendszerek elektronszerkezetét kozvetleniil lehessen hasznalni STM
szimulaciokban [2]. Az Gjonnan kifejlesztett modszer hasznalataval eziist (111) feliiletére helyezett
magneses krom monorétegben megmutattuk, hogy a spin-polarizalt STM-ben mért kvalitativ
magneses kontraszt erdsen fiigg a tli elektronszerkezetétdl, valamint az alagutfesziiltség
fliggvényében kontraszt-inverzio is bekovetkezhet (5. dbra). Eredményeink ravilagitanak arra, hogy
egy komplex (nemkollinedris) magneses feliilet méagneses kiralitasanak kisérleti STM képekbdl
torténd egyértelmii meghatarozasahoz ismerni kell a ti elektronszerkezetét is.

A spin-polarizalt STM-mel konstans aram kontiron mérhetd alagutfesziiltség-fiiggd magneses
kontraszt, azaz két kiilonbozé magnesezettségli atom lathatd magassdganak kvantitativ becslésére
tettem elméleti és kisérleti javaslatot, valamint numerikus szamitasokkal a tli elektronszerkezetének
hatasat vizsgaltam a magneses kontrasztra eziist (111) feliiletére helyezett nemkollinearis magneses
struktaraju krom monorétegben egy egy-szerzés cikkben [11]. Azt tapasztaltam, hogy a magneses
kontraszt exponencidlisan cseng le a minta-tii tdvolsdg novelésével, valamint a tii magneses
iranyanak valtoztatasaval egy maximalis abszolut értékig tetszOleges kontraszt beallithato.

BN
T RneY-

5. abra: Szamitott konstans aramu STM képek az alagutfesziiltség és a hasznalt tii fiiggvényében a
Cr/Ag(111) feliilet felett, melynek magneses szerkezete az abra bal oldalan lathato [11]. A valasztott
fesziiltségértekek az egyes titkre elérheto maximalis abszolut értékii kontrasztot, ill. inverziot jelzik.

MTIP ?

3D-WKB STM elméletiinket kiterjesztettiik palyafiiggd alagutazas figyelembevételével és egy
volfram (110) feliilet konstans daramu STM képét analizéltuk, kiilonds tekintettel az eléfordulo
korrugacidinverzi6 jelenségére [7]. Az 0j modellel kapott STM képek jo egyezést mutatnak Tersoft-
Hamann ¢és Bardeen modszerekkel meghatarozott képekkel, jelentésen kisebb szdmolasi igénnyel.
Ezenkiviil korabbi munkakkal Osszhangban azt taldltuk, hogy a kontraszt inverzidja fiigg az
alagutfesziiltségtdl és a minta-tli tavolsagtol is. Kiilonbozd tlimodelleket alkalmazva megfigyeltiik,
hogy a fenti jelenség érzékeny a tii elektronallapotainak palyakarakterére is.
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A palyafiiggé 3D-WKB STM modellt kiterjesztettiik a spin-polarizalt esetre és magneses feliiletek
vizsgalatara [17]. Vas (110) feliilet esetén az STM kontraszt inverzidjat tanulmanyoztuk az
alagutfesziiltség és a minta-tli tavolsag fiiggvényében. Idealis s-tipusu tlit hasznalva jo egyezést
talaltunk a Tersoff-Hamann modszer eredményeivel. Vas (001) tlit hasznalva bonyolult kontraszt
inverzi(')s térképet kaptunk melyet a pélyaﬁiggé és spin- polarizéci(')s effektusok 6sszjé1tékaként

crcr

szerepét az STM kontraszt inverzi6 kialakitasaban (6. dbra).

n 0o S S ML

II L TR e
- - -
0" ‘@' ‘;9" 'ﬂ L S ‘i l Ii -

an -

6. abra: Szamltott konstans aramu STM kepek a Fé(]] 0) feliilet folott 0,5 V alagutfesziiltségnél
[17]. A Fe(001) tii magnesezettségi iranyai: 1. sor (a-g) Parallel; 2. sor (h-n) Merdleges, 3. sor (o-

u) Antiparallel a feliilet spin momentumaihoz képest. A minta-tii tavolsagok: (a, h, 0) 6,00 A; (b, i,
p) 6,374 (c.j q) 7,004, (d k1) 728 4; (e, I, s5) 8,00 A; (f, m, t) 9,12 A; (g, n, u) 9,50 A.

A palyafiiggé 3D-WKB STM modellt kiterjesztve f-elektronokra, 6lom atomok diffuziojat
vizsgaltuk szilicium (553)-arany feliileten egy kombinalt kisérleti-elméleti munkaban [18]. Az
eredmények azt mutatjak, hogy az 6lom atomok diffuzidja kvazi 1-dimenzids csatorndkban torténik.
A difftziés hosszt a feliileten 1év0 racshibdk befolyasoljak, melyek vagy potencidlvolgyet vagy
-gatat képeznek a diffunddlé atomoknak. A sikeres egylittmikodést folytatva, STM-mel
detektalhaté kvantum méret effektusokat vizsgalunk kiilonb6zé vastagsagu Pb rétegekben a
Si(553)-Au feliileten, melyre mérési eredmények mar rendelkezésre allnak.

A palyafiiggd 3D-WKB STM modellt tovabbfejlesztettiik oly mddon, hogy a pasztazo tii geometriai
orientacidja tetszOlegesen allithato legyen Euler szogekkel valo forgatasokkal, és ennek segitségével
az STM kontraszt valtozasat vizsgaltuk volfram (110) feliileten [10]. Azt tapasztaltuk, hogy a ti
forgatasaval az STM képek szimmetridja konnyen megvaltozik. Ennek kovetkezményeképpen
ravilagitottunk arra, hogy bizonyos esetekben az atomi pozicidk azonositasa nem trividlis kisérleti
STM képek alapjan, mivel azok latszolag eltranszformalodnak a valddi helyzetiikhoz képest, és a
pasztazo ti csticsanak geometriai elrendezése kulcsfontossagu az STM kontraszt kialakitasaban.

Az el6zd bekezdésben ismertetett modszert hasznalva grafit (0001) felillet STM kontrasztjanak
stabilitasat vizsgaltuk az alagutfesziiltség, az alkalmazott tiszta és szennyezett volfram tik, ill. a tiik
geometrigjanak fliggvényében [16]. Azt talaltuk, hogy mig tompa volfram tiinél nagyjabol
szimmetrikus az STM kontraszt a pozitiv, ill. negativ fesziiltségekre, addig hegyes volfram tii esetén
kontraszt inverzié kovetkezik be a fesziiltség fliggvényében, mely a ti elektronszerkezetének
koszonhetd. A 3D-WKB modszer eredményeit Osszehasonlitva a Bardeen alagitmodellel
kapottakkal azt a megéllapitast tehetjiik, hogy a tompa tiinél tokéletes egyezés tapasztalhatd, mig
hegyes tiiknél a tii cstcs klaszter mas atomjaibol is jelentds aramjarulék adodik. Kisérleti adatokkal
vald Osszehasonlitas azt eredményezi, hogy mindkét modell kb. ugyanolyan megbizhatd. Tovabba
bizonyos tli-forgatdsokra stabil elsOdleges kontrasztot kapunk, és csak a masodlagos kontraszt
valtozik (csikozodas a kisérletekben), mig masfajta tii-forgatdsoknal az elsddleges kontrszt is
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megvaltozik, ami a kisérletekben instabil tlire utal.
A 3D-WKB-STM moddszer lehetdségeirdl és eredményeinkrdl egy 0sszefoglalo cikket irtunk [13].

A projekt idOtartama alatt meghivast kaptam egy publikacio irdsara a Progress in Surface Science
folyoiratba, amely a feliilettudomany egyik legrangosabb folyoirata (IF>7). A cikk kozlésre kiildése
a kozeljovoben varhato, tervezett cime: ,, What is the orientation of the tip of a scanning tunneling
microscope?” Ebben egy statisztikai mdodszert mutatunk be kollégaimmal, amelyben kisérleti és
kiilonb6z6 tii geometridkban sok (kb. 20000) tl-orientdciora szimuldlt konstans aram kontirok
korrelacidit szamoljuk. Az eredmények kiértékelésével megmondhatd a korrelacio eloszlasa a ti

crer

kovetkeztetés.

3. Egyéb magneses rendszerek
Publikaciok: [3], [19], [20]

A [3] cikkben platina szennyezd hatdsat vizsgaltuk a hcp kobalt magneses anizotropia energiajara

crer

crer

szamitasokat (1 Pt atom helyettesitése) véges méretli atomi klaszeterekben végeztem el, és a MAE
eredmények hasonld trendet mutattak, mint a sikbeli helyettesitésnél. Az eredmények részletes
elemzése alapjan a fenti valtozasok a Pt atomok lokalis, valamint a Co atomokon indukalt MAE
jarulékok 6sszjatéknak tulajdonithato. Ez utobbi jarulékot markans hosszatavu Friedel oszcillaciok
jellemzik, mely szignifikansan befolydsolhatja a nanoméreti mintdk magneses energijat.

A kombinalt spin-klaszter kifejtés (spin-cluster expansion — SCE) ¢és relativisztikus rendezetlen
lokélis momentumok (relativistic disordered local moments — RDLM) technikat alkalmaztuk vas
monoréteg filmek magneses alapallapotanak vizsgalatara kiilonb6zé 5d atmeneti fém hordozokon
[20]. A szamolt tenzoridlis kolcsonhatasokbdl atlagtérkozelitésben, ill. atomisztikus spin-dinamika
szimulacioval hataroztuk meg a rendszer spinszerkezetét. Megmutattuk, hogy a figyelembe vett
kolcsonhatasok szama jelentds hatdssal van a magneses szerkezet kialakulasara. Erds korrelaciot
talaltunk az elsOszomszéd vas-vas izotrép kicserélddési (J) és Dzyaloshinskii-Moriya (D)
kolcsonhatas erdsségének aranya és az alapallapoti magneses szerkezet kozott. Fe/Os(0001)
rendszer esetén nagy D/J ardnyt talaltunk, ami spin-spiral alapéallapotot eredményezett. Fe/Re(0001)
filmben az erds antiferromagneses elsdszomszéd kolcsonhatasok kdvetkeztében 120 fokos Néel
tipusti alapallapot alakult ki, melynek a kiralitasat is meg tudtuk hatarozni. En az eredmények
értelmezésében ¢€s a publikacié megirasdban vettem részt.

Az ¢el6z6 bekezdésben leirt modszert alkalmazva PdFe/Ir(111) feliileten topologikusan védett, un.
»skyrmion” magneses szerkezetek kialakuldsat vizsgaltuk a PdFe dupla-réteg geometriai relaxacioja
és a kiils6 magneses tér fliggvényében [19]. Szamitasaink szerint kiilsé tér nélkiil spin spiral
alapallapotot kapunk, ami a tér novelésével fokozatosan atmegy egy un. ,,skyrmion-racs” allapotba,
mig nagy tereknél ferromagneses allapotot tapasztalunk. A spin konfiguraciok energiainak
szamitasaval a fazishatdrokra a meglévo kisérleti értékekkel jo egyezést taldlunk. A skyrmionok
valtozasaval jar egyiitt. En az eredmények értelmezésében és a publikdcio megirdsdban vettem
részt.
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4. Egyéb vizsgalt rendszerek
Publikéciok: [5], [8], [9]

Elektron-savszerkezet és teljes energia elsO elvekbdl torténd szamitasaval hozzédjarultam Ga
intersticialis racshiba kialakuldsdnak megértéséhez GaAsN félvezetében. Az eredmények szerint Ga
racshiba kialakulésa energetikailag joval kedvezobb, mint N racshibaé. A félvezetd feliiletén a Ga
racshiba létrejotte még kedvezObb, mint a tdombi anyagban [5].

Fémek feliiletén kialakuld Shockley tipusu feliileti allapotok Bychkov-Rashba (BR) felhasadasat
vizsgaltuk a [8] cikkben, amely a spin-palya kolcsonhatas kovetkezménye. Vizsgélatunk célja az
volt, hogy az anizotrop BR felhasadast altaldnosan leir6 effektiv Hamiltonit konstrualjunk. A k-p
perturbacioszamitassal és csoportelméleti modszerekkel az Gsszes feliileti pontcsoportra
meghataroztuk a Hamilton matrixok lehetséges alakjat a hullimszdmban harmadrendig. A C2v és
C3v pontcsoportok esetében eredményiink dsszhangban volt az irodalomban mar kozolt Hamilton
matrix-szal. A C3v szimmetria esetén levezetett anizotropia paraméter formuldk és a szadmolt
spektralstiriségek alapjan sikeriilt kielégitd magyarazatot adni arra, hogy az Au(111) feliileti
allapotok miért nem mutatnak a hullamszdban harmadrendli BR felhasadast, ellenben az
ugyanolyan szimmetridval rendelkez6 Bi/Ag(111) feliileti 6tvozetnél erés harmadrendi BR effektus
tapasztalhatd. Ab initio szamitdsainkkal arra is rdmutattunk, hogy a harmadrendii BR effektust
hasonld nagysagrendii izotrdp és anizotrop jarulék jellemzi. En a Bi/Ag(111) rendszer ab initio
szamitdsainak egy részét végeztem.

Végezetil részt vettem TiO, nanorészecskék adszorpcidjanak vizsgalatdban grafén feliileten
valamint -COOH, -OH, és -O- funkcionalizalt grafén nanoszalagokon stritiségfunkcional elmélet
alkalmazésaval [9]. Megallapithatd, hogy tiszta grafénen a rutil TiO, kotédése a legkedvezébb
fiziszorpcids moédon, mig a nanoszalagokon a rutil és anatdz TiO, is kemiszorpcioval kotddik,
valamint a -COOH-csoport adja a legerdsebb kotést. Ez a munka hozzdjarulhat TiO./grafén
eszk6zok fejlesztéséhez, melynek a fotokatalizisben ¢€s energiaipari alkalmazasokban Ilehet
jelentdsége.
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5. A projekt eredményeinek 0sszegzése

Egy 3-honapos hosszabbitassal 6sszesen 39-honapos posztdoktori palydzatunk eredményeképpen
eddig Osszesen 15 folyodiratcikket publikaltunk, melyek koziil 9 a Physical Review B folydiratban
jelent meg, ebbdl egy cikk egy-szerzds. A megjelent publikaciok kumulativ impakt faktora 49,3 ¢és
azokra eddig husz fiiggetlen hivatkozast kaptunk. Eredményeinket szdmos nemzetkdzi és hazai
konferencian, valamint szemindriumon népszerusitettiik (6sszesen 25 szobeli, ebbdl 3 meghivott, és
1 poszter eldadas, lasd 1. sz. Melléklet). Meglévd eredményeinkbdl tovabbi folyoiratcikkek kozlését
tervezziik a jovoben, jelenleg 2 folyoiratcikk van kozlésre elkiildve: [16], [19].

A palyazat futamideje alatt a meglévd szoros egylittmiikodéseken tal (Szunyogh Laszld, Udvardi
Laszlo, BME; Ujfalussy Balazs, MTA-Wigner-SZFI; Werner Hofer, Newcastle, Nagy-Britannia)
szamos hazai és nemzetkozi egyiittmiikddést alakitottam ki: Nagy Norbert (MTA-TTK-MFA), Bako
Imre (MTA-TTK-SZKI), Dedk Laszl6 (MTA-SZTE-Reakcidkinetika), Marko Punkkinnen (Turku,
Finnorszag), Serge Ayissi (London, Kanada), Mariusz Krawiec (Lublin, Lengyelorszag), Gilberto
Teobaldi (Liverpool, Nagy-Britannia), Pavel Jelinek (Praga, Csehorszag). Ezenkiviil rovid
latogatasra meghivtam Prof. Stefan Heinzét a Kieli Egyetemr6l, aki 2012.09.28-an ,, Exploring
magnetism on the atomic scale: From skyrmion lattices to single-atom contacts” és Prof. Josef
Redingert a Bécsi Miiszaki Egyetemrol, aki 2014.02.14-én ,, Thin cobalt oxide films on iridium:
Structures, magnetism and surprises” cimmel tartott eléadast a BME TTK Elméleti Fizika Tanszék
szemindriuman.

Mindezek mellett fontosnak tartom OTKA palyazatunk tehetséggondozasban betoltott szerepét a
BME-n. Ennek adatait a 2. sz. mellékletben foglaltam Ossze. Kutatdsainkhoz kapcsoléddan 2
tudomanyos didkkori munka, 1 BSc szakdolgozat ¢s 1 MSc diplomamunka sziiletett, tovabba egy
PhD munka folyamatban van.

Reményeink szerint az altalunk sikeresnek itélt kutatas jo alapot teremt tovabbi kutatdstdmogatasi
palyazatok elnyerésére a jovoben.
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1. Melléklet - Konferencia eloadasok, szeminariumok

1. Eldadas: K. Palotds: "Simulation of spin-polarized scanning tunneling microscopy and
spectroscopy on complex magnetic surfaces"”, Seminar at the Department of Theoretical Physics,
Budapest University of Technology and Economics, May 6, 2011, Budapest, Hungary.

2. Elbadas: K. Palotas: "Simulation of spin-polarized scanning tunneling microscopy and
spectroscopy on complex magnetic surfaces", Nano-Seminar at the Budapest University of
Technology and Economics, May 12, 2011, Budapest, Hungary.

3. Poszter: K. Palotas, W. A. Hofer, and L. Szunyogh: "Simulation of spin-polarized STM and STS
on magnetic nanostructures", EuroNanoForum 2011 Conference, May 30-June 1, 2011, Budapest,
Hungary.

4. El6adas: K. Palotis: "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.

5. Eldadas: K. Palotds, L. Szunyogh, and W. A. Hofer: "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.

6. El6adas: K. Palotés: "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.

7. Meghivott eloadas: 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.

8. Eldadas: K. Palotés: "Tip effects on spin-polarized STM/STS on complex magnetic surfaces from
first principles”, 4th MAGFUM Swedish-Hungarian-Finnish STINT Workshop "Magneto-
mechanical properties of complex functional materials", February 15-17, 2012, Turku, Finland.

9. Meghivott eléadas: 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.

10. Eldadas: K. Palotds, L. Szunyogh, and W. A. Hofer: "Bias dependent magnetic contrast on
complex magnetic surfaces", International Conference on Nanoscience and Technology (ICN+T
2012), July 23-27, 2012, Paris, France.

11. Eléadas: K. Palotas: "Electron transport simulations from first principles", Nanophysics
seminar, Budapest University of Technology and Economics, March 8, 2013, Budapest, Hungary.

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

13. Eldadas: G. Mandi, L. Szunyogh, and K. Palotas: "Efficient orbital dependent STM simulation
model", 77th Spring Meeting of the German Physical Society (DPG Jahrestagung), March 10-15,
2013, Regensburg, Germany.

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

15. El6adas: G. Mandi and K. Palotas: "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.
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16. Meghivott eloadas: K. Palotds: "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.

17. Eldadéas: G. Mandi and K. Palotas: "Efficient orbital dependent STM simulation model", PhD
Conference at the Budapest University of Technology and Economics, May 17, 2013, Budapest,
Hungary.

18. El6adas: K. Palotas: "Structure and magnetism of atomic-sized Ir contacts", Relativistic effects
in solids Workshop, May 21-23, 2013, Brno, Czech Republic.

19. El6adéas: G. Mandi and K. Palotds: "STM contrast inversion of the Fe(110) surface", 6th
International Workshop on Surface Physics (IWSP 2013), September 1-6, 2013, Niemcza, Poland.

20. Eldadas K. Palotds: "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.

21. Eldadas: G. Mandi and K. Palotas: "Simulation of scanning tunneling microscopy from first
principles", 8th Hungarian Meeting on Scanning Probe Methods, October 18, 2013, Debrecen,
Hungary.

22. Elbéadas: 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.

23. Eldadas: G. Mandi, M. Seress, and K. Palotds: "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.

24. El6adés: G. Mandi, G. Teobaldi, and K. Palotds: "STM imaging of HOPG: Tip geometry
effects", 78th Spring Meeting of the German Physical Society (DPG Jahrestagung), March 30-April
4, 2014, Dresden, Germany.

25. Eldadas: K. Palotas: "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.

26. Eldadas: G. Mandi, G. Teobaldi, and 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.
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2. Melléklet - Hallgatoi témavezetés — Palotas Krisztian (BME)

TDK munkak

TDK, Elméleti Fizika szekcio, 3. dij, 2011.

Seress Matyés: "Differencidlis vezetOképesség spektrum szimuldcidja Co/Ag(111) moiré strukturalt
feliileten", BME TTK TDK, Kisérleti Fizika szekcio, dicséret, 2013.

BSc Szakdolgozat

Seress Matyés: "Fém-fém hatarfeliiletek elektronszerkezeti tulajdonsagainak szimulacidja", 2014.

MSc Diplomamunka

L SP4

PhD Doktori munka

Mandi Gébor: "Simulation of scanning tunneling microscopy from first principles”, folyamatban
2012. szeptember 1-t6l.
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