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Osszefoglalo

Feltalalasa ota a pasztazo alagutmikroszkop (STM) nagyban hozzajarult a nanotechnologia
és nanotudomény gyors fejlédéséhez és a mai napig aktivan hasznalt eszkoz az anyagtudomany
szamos agaban a legkiilonfélébb feliiletek vizsgalatara.

Az STM nem egyszertien a feliilet geometria struktiarajat térképezi fel, a feltiletrsl készitett to-
pografiat a minta és a td elektron-allapotstriiségének konvolicidja is befolyésolja. Ez megneheziti
a kisérleti STM képek értelmezését, ezért rendkiviil fontos az STM elméleti modellezése is, amely
a PhD kutatasaim 6 téméaja volt.

AlapvetSen hozzajarultam a palyafiigg 3D-WKB elektron alagit modell kifejlesztéséhez és
implementalasahoz, amely rendkiviil hatékonyan képes nagy felbontast STM és SP-STM képek
hetd korrugacio inverzié jelenségét a nem magneses W(110) és a méagneses Fe(110) feliileten és a
jelenséget az alagutazésban részt vevd elektronéallapotok térbeli iranyultsagaval, valamint az minta
¢és a t1 elektron allapotainak komplex 6sszjatékaval magyaraztam.

Kiterjesztettem a modellt tetszsleges tii orientacio szimulacidjara és tanulméanyoztam a W(110)
feliiletet szamos t1 orientacié mellett, feltdrtam és megmagyarédztam a korrugécioé inverzié komplex
ti-minta tavolsag, alagit fesziiltség és tii orientéacio fiiggését. Szintén megvizsgaltam a td forga-
tasok hatéasat grafit (HOPG) feliileten és megmuttatam, hogy az m # 0 t allapotok képesek az
STM képen a haromszogracsbol hatszogracs kontraszt dtmenetet 1étrehozni.

Bemutattam egy ujszeri korrelécios analizis modszert, mellyel kvantitativen 6sszehasonlithato-
vé valtak elméleti modellekkel szamolt és kisérleti STM képek, valamint egy statisztikai modszert,
ciorol.

Kiterjesztettem Chen derivalt szabélyat, hogy kombinalhato legyen elsé elvekbdl szamitott
elektronszerkezet adatokkal. A modellt két olyan feliileten validaltam, ahol a kvantum interferencia
effektusok jelentsek az alagutazas soran (nitrogénnal szennyezett grafén feliilet és a magneses
MnoH komplex Ag(111) feliileten) és megmutattam, hogy az s és p, ti allapotok kozott fellepd
interferencia felelGs a kontraszt valtozasokért mindkét vizsgélt rendszerben.

Mindkét alagutmodell gyors és megbizhat6 eszkoznek bizonyult STM képek szimulacidjara,

amelyek figyelembe veszik a tid elektronszerkeze és lokalis geometridja mellett annak tetszéleges
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