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Kutatasi el6zmények

A pasztazo alagutmikroszkopot (STM) az 1980-as években fejlesztették ki a kvantum-
mechanikai alagut-effektusra alapozva. Segitségével elsGként sikeriilt atomi felbontasa
topografidkat késziteni (110) orientacioju feliiletekrdl és atomi lépesskrsl CalrSny és
arany feliiletek esetén [1]|. Ez a felfedezés forradalmasitotta az akkori feliilet mikrosz-
kopiat, az eszkdz megalkotoi, Gerd Binnig és Heinrich Rohrer 1986-ban Nobel-dijban
részesiiltek. Az azota eltelt mintegy 35 évben az STM nagyban hozzajarult a nano-
technologia és nanotudomany fejlédéséhez és a mai napig aktivan hasznalt eszkoz az
anyagtudomany szamos agéban a legkiilonfélébb feliiletek vizsgalatara. A legijabb
alkalmazasi teriiletek kozott emlithetd a komplex spin strukturak vizsgalata mégne-
ses feliileteken és vékonyrétegekben spin-polarizalt STM segitségével |2, 3, 1], melyek
energiahatékony és nagy informécio-stirtiségli magneses adattarolast tehetnek lehetéve,
vagy a felilletkémiai vizsgélatok, melyek a molekularis strukturak feltérképezését [,
vagy akar katalitikus folyamatokban lezajz6 kémia reakciok vizsgalatat teszik lehetévé
[6, 7]. Ezekben a fizikai és kémiai alapkutatasokban az STM a mai napig elengedhetet-
len kisérleti eszkoz.

Ugyancsak rendkiviil hasznos sajatossaga az STM-nek, hogy nem csak a feliiletek
vizsgalatara hasznalhato, hanem a feliileti struktirak manipulalasara is alkalmas atomi
pontossaggal [3, 9, 10, 11]. Ez utobbi tulajdonsidga miatt a jovsbeli alkalmazasok soran
is fontos eszkoz lehet, kiilonosen kvantum-szamitogépek bizonyos osztalyanak tervezé-

sénél.

Célkittizések

Fontos kiemelni, hogy az STM nem egyszerten a feliilet geometriai struktiarajat térképe-
zi fel. A feliiletrdl készitett topografiat a minta geometriai strukturajanak és a minta és
a td elektron-allapotstriiségének konvolucidja kozosen hozza létre. Ez, a minta-td kol-
csonhatésokkal kdzosen megneheziti a kisérleti STM képek értelmezését, ezért rendkiviil
fontos az STM elméleti modellezése is, amely a PhD kutatasaim f6 téméja volt. Ko-
rabbi STM modellekbdl kiindulva, mint a Bardeen-moédszer [12], a Chen-modszer [13],
a Tersoff-Hamann modell |14, 15], vagy az atomi szuperpoziciés modszer [16], olyan 1j,
kis szamitas igényd elektron STM modelleket fejlesztése és implementélasa volt a cél,
amelyek elsd elvii elektronszerkezeti szamitasokra alapozva (példaul striiségfunkcional-
elmélet) képesek atomi felbontasa STM képek szimulaciojara. Az 4j STM modelleket

kiilonféle feliileti struktarak szimulécidjaval és vizsgalataval terveztem validalni.



Tézispontok
Kutatésaim f6 eredményei a kovetkezd tézispontokban foglalhatok Gssze:

1. Alapvet&en hozzajarultam a palyafiiged 3D-WKB elektron alagut modell kifejlesz-
téséhez és implementalasahoz, amely rendkiviil hatékonyan képes nagy felbontéasu
STM és SP-STM képek szimuléciojara, mivel a szamitasigény fiiggetlen a minta
és a td Brillouin-zonajanak k—pont felbontéasatol. [P1]. A modell érvényességét
a tl-minta tavolsig és az alagutfesziiltség fiiggvényében megfigyelhets korrugéicio
inverzio jelenségének vizsgalatdval mutattam be a nem méagneses W(110) feliile-
ten [P1] és a magneses Fe(110) feliileten [P3]. A megfigyelhet6 STM kontraszt
inverziot az alagutazésban részt vevd elektronallapotok térbeli iranyultsidgaval
magyaraztam. Mégneses SP-STM esetben azt talaltam, hogy az allapotok ori-
entaciojan kiviil a spin- és energiafiiggs, pélya szimmetridk szerint felbontott
projektalt elektron &allapotsiirtiségek komplex Osszjatéka is felel6s a korrugéciod
inverzioért. Mindkét vizsgalt rendszer esetén jo egyezést talaltam az j 3D-WKB
modellel szamolt STM képek és a Bardeen valamint Tersoff-Hamann modellek
alapjan szamitott STM képek kozott. [P1,P3].

2. Kifejlesztettem és a palyafiigg6 3D-WKB modellbe implementéaltam az aszim-
metrikus tiik kezelését, amely igy alkalmassa valt tetszGleges ti orientaciokkal
elkészitett STM képek szimulacidjara [P2]. A korrugacio inverzio jelenségére fo-
kuszalva, tanulméanyoztam a W(110) feliiletet szamos ti orientacié mellett, feltar-
tam és megmagyaraztam a korrugacio inverzié komplex td-minta tavolsag, alagit
fesziiltség és t1 orientacio fiiggését. Megmutattam, hogy — még ilyen egyszeri
feliilet esetén is — a t{i és minta relativ orientacidja jelentés hatassal van a korru-
gacio inverziora és az STM képekre egyarant. [P2]. Szintén tanulmanyoztam a tii
forgatasok hatasat grafit (HOPG) felilleten. A ti-stabilitéas kedvezd feltételeire
fokuszalva megmutattam, hogy az olyan lokalis td orientaciok, amelyben f6ként a
td ds.2_,2 allapotai dominalnak, a kialakul6 STM képen csak a méasodlagos kont-
raszt jelleget befolyasoljak, ’csikozott’” mintazatot kialakitva, mig az elsédleges
kontraszt jellemz6k valtozatlanok maradnak [P4]. Masrészt, az olyan tii orienta-
ciok, melyek soran az atmenetnél az m # 0 td allapotok dominalnak, képesek az
elsGdleges jellemzdket is megvaltoztatni és a haromszogracsbol hatszogracs kont-

raszt atmenetet létrehozni az STM képen [P4].

3. Bemutattam egy Gjszeri korrelacios analizis modszert, mellyel kvantitativen ossze-

hasonlithatové valtak kiilonbozs elméleti modellekkel szamolt és kisérleti STM



képek [P5]. Az 4j modszert a HOPG mintan alkalmaztam kiilénb6zé volfram
tiikkel kombinalva és részletes Osszehasonlitast végeztem a 3D-WKB és a Bar-
deen elméleti modszerek és kisérleti adatok kozott. Azt talaltam, hogy a két
elméleti modszer a kisérleti adatokkal Osszevetve szamszertileg ugyanolyan meg-
bizhat6 [P5]. Tovabba bemutattam egy statisztikai modszert, mellyel nagy szamu
szimulaciokat elvégezve és kisérleti adatokkal Osszevetve informacié nyerhets a
rol. Az eljaras alkalmazhatosagat a HOPG feliileten mutattam be két kiillonbozd
geometriaja volfram tivel kombinalva, mindegyik esetben kozel 20000 kiilonbo6z§
tl orientacioval. Azt taldltam, hogy a ’hegyes’ ttimodellel szemben az egysze-
riibb, 'tompa’ tl-modell nagyobb alagutfesziiltség és tii-orientacioé tartomanyban
ad jobb egyezést a kisérleti adatokkal [P5].

. Kiterjesztettem Chen elektron alagutazasra vonatkozo derivalt szabalyat, hogy
kombinélhato legyen elsé elvekbdl szamitott elektronszerkezet adatokkal és az 1j,
hatékony STM szimulacios modellt implementaltam a bSKAN kodba [P6]. A
kiterjesztett modell alkalmas a kiilonb6z6 ti-minta atmenetek alagit métrixele-
meinek stlyozéasara akar egy tetszéleges energia fliggetlen modell alapjan, vagy
akar a t atomra projektalt egy-elektron hullamfiiggvények vagy lokalis allapotst-
riiségek alapjan, energia fiiggé moédon. A modell megbizhatésiagat két kiilonbozd
feliilleten demonstraltam, ahol a kvantum interferencia effektusok jelentGsek az
alagutazas soran: az egyik a nitrogénnal szennyezett grafén feliilet, a mésik a
méagneses MnyH komplex Ag(111) feliileten [P6]. Megmutattam, hogy a tii elekt-
ronszerkezete jelentGsen befolyasolja a kialakulé STM képet, kiilénosen az s és p,
td allapotok kozott fellépd interferencia felelGs a kontraszt valtozasokért mindkét
vizsgalt rendszerben, amely effektus nem figyelheté meg a széleskortien alkalma-
zott Tersoff-Hamann modellt hasznalva [P6]. A kiterjesztett Chen modell 25-sz6r
gyorsabbnak bizonyult a Bardeen modszernél, tovabbra is jo egyezést mutatva az-
zal, igy egy olyan gyors és megbizhatd eszkdz STM képek szimulacidjara, amely

figyelembe veszi a t1 elektronszerkeze és lokélis geometriaja mellett annak tetszd-

s sz
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