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Absztrakt

Szakdolgozatomban a grafén elektronszerkezetének elméleti leirasat fogjuk tar-
gyalni szoros kotési (tight binding) kozelitésben. A modszer rovid ismertetése utan
az irodalomban is megtalédlhatd sivszerkezeti eredményeket reprodukaljuk témbi
grafénre és nanoszalagokra (armchair, zigzag), majd a spin-palya kolesonhatéssal
kiegészitett modellel leirjuk az élallapotok megjelenését szalagokban, és roviden tar-
gyaljuk azok jelentGségét.



Koszonetnyilvanitas

Szeretném megkoszonni témavezetémnek, Palyi Andrasnak a dolgozat irasa koz-
ben nytjtott segitségét, iranyadasat, otleteit és javaslatait, hogy segitett meglatnom
a képletek mogott rejlé jelentést, valamint a kdzos munka soran irdntam tantsitott
tiirelmét. Koszonettel tartozom tovabb csaladomnak és bardtaimnak tamogatasu-
kért és megértésiikért.
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1. fejezet

Bevezetés

1.1. Szén nanoszerkezetek

Noha az egyik legrégebben ismert elem allotrép moédosulatainak szamitanak, és léte-
zésiiket mar évtizedekkel korabban megjosoltak, a szén nanoszerkezetek csak a XX.
széazad végén robbantak be a tudoméanyos koztudatba.

A fulleréneket 1985-ben fedezte fel Harold Kroto, Robert Curl és Richard Smalley
[3], melyért 1996-ban kémiai Nobel-dijat kaptak. Ezek az iireges molekulak szén
atomokbol allnak és tobbnyire gémbszertiek (pl. Cgg, Cra, ...). Noha jo vezetési
tulajdonsagokkal rendelkeznek, elsGsorban kémiai és orvosi felhasznalasuk jelentds.

A kovetkezd 1épést a nanocsévek 1991-es felfedezése jelentette, mely Sumio Iijima
japan fizikus nevéhez ftiz6dik. A nanocsovek kis stirtiségiik mellett kivalé mecha-
nikai tulajdonsagokkal rendelkeznek, az egyfalu (single-walled) nanocsévek Young-
modulusza elérheti akar az 1 TPa-t is [10], mellyel a vilag legerésebb anyagai kozé
tartoznak. Hasonloan kiemelkedGek az optikai és elektromos vezetési tulajdonsagaik.
Sajnos felhasznalasukat nagyban korlatozza, hogy a kiilonb6z6 tipusu (falak szama,
kiralitds) nanocsovek célzott novesztése egyel6re nem megoldott, szétvalogatasuk
pedig ipari méretekben til nagy kihivast jelent.

Ezek utan a grafén felfedezése sem véaratott sokat magéra. Noha elméletileg mar
a XX. szazad kozepén leirtak létezését, sokaig nem tartottak lehetségesnek a tokéle-
tesen két dimenzios, egyetlen grafit réteg elgallitasat. Erre cafolt r4 Andre Geim és
Konstantin Novoselov 2004-ben, mikor el6szor izolaltak egyetlen grafén réteget, és
mérték meg annak elektromos tulajdonsagait [9]. A grafén a nanocsévekhez hason-
l6an kivételes mechanikai és vezetési tulajdonsdgokkal rendelkezik, &m nagy elénye a
nanocsovekkel szemben, hogy a grafén réteg elgallitasa utan mar viszonylag kénnye-
dén kialakithat6 belSle a kivant nanoméretd mintazat. A lehetséges felhasznala-
sok kozott szerepelnek grafénbdl készitett (hajléekony és gyors) integralt aramkorok
(tranzisztorok), napelemcellak, szuperkapacitasok és spintronikai eszkozok. Mivel
viszonylag 0j anyag (és koltséghatékony elallitasa sem teljesen megoldott) egyelGre
csak elméleti és kisérleti tudomanyos vizsgalatok targyat képezi, azonban az ipar is
igen nagy reményeket fiiz hozza.



1.2. Motivaci6, eredmények

A kovetkezGkben a grafén elektronszerkezetével fogunk foglalkozni, a szamitasokat
a szoros kotéstd kozelités segitségével leegyszertisitve. Célunk, hogy megvizsgaljuk
az élallapotok kialakulésat grafén szalagokban, és kideritsiik, hogyan befolyasolhat-
jak ezek az allapotok a grafén vezetGképességét alacsony hémérsékleteken. Kiilonos
tekintettel lesziink a kvantumos spin Hall-effektust (QSHE) mutaté (spinpolarizalt)
élallapotokra. Az effektus lényege, hogy a kiilonb6z§ spinii elektronallapotok kiilon-
b6z6 vezetési irannyal rendelkeznek a 2 dimenzios racs szélein (spin Hall-effektus),
a vezetGképesség pedig kvantalt egységekben valtozik. A QSHE grafénbeli 1étezését
az irodalomban |2| is megjosoltak. A spinpolarizalt allapotok azért birnak kiilénos
jelent&séggel, mert ha sikeriilne kisérletileg is igazolni 1étezésiiket, a grafén szalagok
potencialis jeloltté valhatnak spintronikai &ramkorok épitéséhez.

A szamitasok eredményeképp azt talaljuk, hogy spin-palya kolcsonhatas jelenléte
mellett armchair és zigzag sz¢éld szalagokban is l1étrejohetnek ezek az allapotok olyan
energiakon, ahol a tombi grafénnek gapje van (vagyis élallapotok nélkiil a szalagok-
nak sem kéne vezetniiik), raadasul bizonyos élallapotok spinfiiggs vezetési irannyal
rendelkeznek (spinpolarizalt allapotok). Ugyanakkor a modelliinkben utobbi je-
lenség csak megnovelt spin-palya kolcsonhatas mellett jelentkezik, a vezetést ado

palyakat pedig a [2]-ben kapott eredménytdl eltéren nem a 7, hanem a o savok
adjak.



2. fejezet

Szoros kotéstii kozelités

2.1. Egy egyszeri példa

a=%6

-0—=o—0—O-

2.1. abra. Az egyatomos linearis lanc felépitése és elemi racsvektora (egyben
els6szomszéd-vektora) (a = 6)

Tekintsiik at a szoros kotési kozelités lényegét az egyatomos linearis lanc (2.1.
abra) példajan. A modszer soran [1] a racsot leird Schrodinger-egyenlet megoldasat
keressiik:

oV U 0l ) = B, (21)

€

ahol U(r) a kristalyracsban 1év6 atomok teljes potenciélja:

Ulr) = Z Ua(r — ;) (2.2)

(U, az atomi Coulomb-potencial).

Az eljaras soran egyrészecskés hullamfiiggvényekbdl (w(r)) épitjiik fel a tel-
jes rendszer hullamfiiggvényét. Ezek eleget tesznek az egyrészecskés Schrodinger-
egyenletnek:

h2
[— - V2 + Ua(r)] w(r) = eg,w(r) , (2.3)
ahol ¢, az atomi allapot energiaja.

Mivel a racsra felirt Hamilton-fiiggvény a potencidl alakja miatt racsvektorral
valo eltolasra invariins, azaz

2 2

H(r+Rn):—2h Vi+U(r+R,) =— n

Me Me

V2+U(r)=H(r), (2.4)
emiatt a ¥ (k, r) eleget kell tegyen a Bloch-tételnek:
Y(k,r+ R,) = *Brop(k,r) (2.5)
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Ha tehat a ¢(k,r) hullamfiiggvényt (most csak adott kvantumszami) atomi hul-
lamfiiggvények linedrkombinécidjaként keressiik:

1 N

vkyr) = == D cpu(r — R) (2.6)

(VN a normalas miatt kell), a ¢; egyiitthatokra a Bloch-tétel miatt teljesiil a

Cjin = *Fnc; (2.7)

Osszefiiggés, vagyis a hullamfiiggvény alakja
1 )

k,r)=— e*Biw(r — R, 2.8

W) = 2 3 Mulr = ) 2:8)

lesz. Ha a hullamfiiggvények gyors lecsengését figyelembe vessziik, a 2.8-as alak
kozelitéleg normaltnak tekinthetd.

Ha a Schrodinger-egyenletbe beirjuk i-t, kis atalakitas utén [1] a racsban 1évg
elektron energidjara a kovetkezd kifejezést kapjuk:

k) =t S [drwyfr R U - Uu(mlwa(r) (29)

(k) =co+ Y _e* iy (R) (2.10)

A Y e*Fiy (R)) tag az tn. atugrasi (hopping) tag (v az atugrési integral), mely az
elektronoknak kiilonb6z8§ atompélydk kozotti mozgasat irja le. Ha ez nem lenne, az
elektronok a radcsatomokon lennének lokalizalva, és energidjuk az atomi energiaszint-
tel egyezne meg. Az Osszegzés elvileg az Osszes R; # 0 racsvektorra megy, de mivel
az atomi hullamfiiggvények gyorsan lecsengenek, gyakran elegendd csak a legna-
gyobb jarulékot adé elsGszomszédokra Osszegezni, vagyis az R; = 9; elsGszomszéd-

vektorokra: '
e(k) =ca+ Y _ €™ 7,(8) (2.11)
l

2.2. Az altalanos modszer

Az el6bbi példa altalanositasa az an. LCAO-moédszer (linear combination of ato-
mic orbitals), melyben elnevezésének megfelelen hidrogénszert atompalyak béazisan
keressiik a racsperiodikus Schrodinger-egyenlet megoldasat. A bazis mérete nyil-
van meghatarozza a modell bonyolultsagat illetve a numerikus szamitasok lefutési
idejét, igy legegyszeriibb esetben csak a vegyérték elektronhéjat (grafén esetében
2s, 2p.,2py, 2p,) vessziik figyelembe, a lezart héjakat az atomtorzsekhez vessziik, a
magasabb energidju palyakat pedig elhagyjuk.

Az egyenletek megoldasdhoz numerikus szamitasok szempontjabol a legegyszertibb
méatrixformalizmust hasznalni, igy a tovabbiakban a métrixegyenletek levezetését
tekintem &t.



Az egyatomos béazisnal hasznalt levezetés |1] konnyen altalanosithato tobbatomos
bazisra is, melyet a grafén esetében is hasznalnunk kell. Keressiik a hullamfiiggvényt
az atomi palyak linearkombinaci6jaként

Z Z Z agj(k)w;(r — 15 — Ry) (2.12)

alakban, ahol [ index a racscelldkon, § a bazisatomokon, j pedig a kiilénb6z6 hid-
rogénszerd palydkon (s, ps, py, p....) fut; R az [. cellahoz mutato racsvektor;
wi(r — rg — R;) pedig ezen cellaban a . atomon lév6, j. tipust hidrogénszerd
atomi hullamfiiggvény. w; tehat kielégiti az egyatomos Schrodinger-egyenletet:

h2

ZmEVQ + Uy(7) | wi(r) = jw;(r) (2.13)

ahol U, (r) az atomi potencial.
A Bloch-tétel (2.5) miatt az egyiitthatokra fennall a kovetkezd Gsszefiiggés:

Casmaj = ¥ el (2.14)
igy:

\I/ \/LN ;6“‘3 R 2205] wj r—rg— Rl) . (215)

A Schrédinger-egyenletbe behelyette51tve:

Zcﬁj Ze’kR’w] r—rsg—R)) = Zcﬁj Ze’kR’w] r—rs—Ry).

(2.16)
Szorozzuk be mindkét oldalt a
r = Z ek Byt (r —ry — R,) (2.17)
fiiggvénnyel! Ekkor az alabbi matrixegyenlethez jutunk:
> Haipi e = Y E(k)Saig; - cg (2.18)
Bj Bi
ahol
Saipj = Z ¢tk Bn /d’r wi(r—ro+ R,) - wi(r —rp) (2.19)
az atfedési integralokat tartalmazé matrix, és
H,op = 3 cthn / dr W — 1o+ R)Hw;(r — 1) (2.20)

a Hamilton-operator matrixreprezentacioja. A Hamilton-operator (2.4) alakjat be-
irva:

Haip = Z ¢tk Bn /dr wi(r — 7o+ R,)(gj + U(r) — Uy(r))wi(r — 7p)



H, 3 = Z eikRnstmﬁﬂ—Z etk ftn /d'r' wi (r—r.+R,) (U(r) — Uy(r)) wi(r—rp)

Hoig = ™ ne;Saip — Y e*Ffnry, o (Ry) (2.21)
n n
adodik, ahol az n-re vett szumma a szoros kozelitésti modellhez hasonléan mar csak
az els6szomszédokra megy, vagyis R, az alabbi vektoregyenletet kell kielégitse:

R,+rs—1,=0, (2.22)

ahol é,, els6szomszéd-vektor. Amennyiben az atfedési integralokat kozel 0-nak vessziik
(a hullamfiiggvények térben gyorsan lecsengenek), S,;s; egységmatrixszal kozelit-
hetd, igy az 2.18. egyenlet egy egyszeri matrixsajatérték-egyenletre vezet.

A sajatérték-egyenlet megoldésahoz persze ismerniink kell v matrix elemeit, ami-
hez tudnunk kéne a kristalypotencial pontos alakjat. A kozelité szamitasok helyett
én az atugrasi integralok irodalomban megtalalhato [5] értékeit hasznaltam.



3. fejezet

Grafténsik savszerkezete

Ebben a fejezetben az egyrétegii grafén racsszerkezetének attekintése utan réviden
ismertetem, hogyan lehet alkalmazni a bevezetésben leirt médszereket végtelen 2D-s
sik racs esetében. El&szor csak a legrelevansabb p, palyak sdvszerkezetét szdmoljuk
ki, majd tovabbi palydkat vesziink be a modellbe, végiil pedig a Hamilton-operator
on-site matrixelemeinél figyelembe vessziik a spin-pélya kolcsonhatast is.

3.1. A grafénracs jellemzése

A grafén egyetlen grafit réteg, azaz szénatomok 2D-s hatszogracsa. A hatszogracsot
két bazisatommal (A atom az origoban, B atom pedig az ro = a(1,0) helyvektor
végpontjanal van), és két elemi racsvektorral jellemezhetjiik, amint azt a 3.2. abra
is mutatja. Az elemi racsvektorokat

a, = g (3, @)  ay= g (3, —\/§> (3.1)
alakban irhatjuk, ahol a a szén-szén tavolsagot jeloli, értéke: a ~ 0,142 nm =
1,42 A. A szamolasok soran legtébbszor a = 1 egységrendszerben dolgozunk (kivéve
szalagoknal, bGvebben 1. ott).

A racsban 1év§ elektronok lefrasdhoz sziikség van az elsészomszéd-vektorokra is:

6 =1 (1Lv3), &= 2 (1L.-v3), & =—a(1,0)=-r, (3.2)

A reciprok racs egy hatszogracs, kdzepén egy reciprok racsponttal. Elemi vektorai:
2 2
b =" (1, ¢§> . b=l (1, —\/§) (3.3)
3a 3a

A grafén Brillouin-zonaja szintén a 3.2. abran lathaté. A z6na magas szimmetridja
pontjait az irodalomban kiilonb6z8 betiikkel jelolik (I', M, K). Ezek koziil kiemel-
ked§ szerepe van a K (K’, ...) pontoknak (Dirac-pontoknak), mert mint késGbb
latni fogjuk, a savszerkezetben itt alakulnak ki a Dirac-ktupok. Ezeket a

K- :23—2 (1, %) R ;2),_2 (1, —%> (3.4)

vektorokkal jellemezhetjiik.



3.1. abra. Balra: A grafén hatszogracsa az elemi racsvektorokkal (a1, as) és
elsészomszéd-vektorokkal (01, 02, d3). Jobbra: a grafén Brillouin-zénaja a nevezetes
pontokkal. (Az &bra forrasa: [7])

3.2. abra. A két bazisatom elhelyezkedése és grafén egyik alracsanak elemi cellaja
(a; és ay altal kifeszitett paralelogramma)

3.2. p. palyak grafénben

A grafén p, pélyai (mivel a racs sikjara valo tiikrozésre antiszimmetrikusak) szét-
csatolodnak az s, p,, p, hibridizalodo rendszertdl (e palyak a fenti titkrozésre szim-
metrikusak), igy savszerkezetiik a legegyszeriibb kozelitésben kiilon is targyalhato.
A spin valtozot elhagyva a 2 bazisatom miatt igy egy 2X2 -es matrix sajatérték-
egyenletét kapjuk. TLegtobbszor elég csupan a p, palyakkal foglalkozni, ugyanis
ezek vannak a Fermi-szint kozelében, igy a vezetési elektronok tébbnyire ezekben
a savokban mozognak. Nagyobb energidja gerjesztésekre, az s, p,, p, palyak hibri-
dizaci6jabol kapott sivok modosulasa esetén, illetve a p, palya tobbi palydhoz valo
csatolodasakor ez a szdmolas mar nyilvan nem elegendd.

A bevezetésben mar targyaltam a grafénsik szerkezetét, igy racsvektorait és
elsGszomszéd-vektorait is. Fzek segitségével meghatarozhatjuk az atugrasi tagot.
Mivel a p, palyak a sikra merdlegesek, és az U(r) — U,(r)-hoz hasonloan 120°-o0s
forgatasi szimmetriajuk van, ezért mindharom szomszéd iranyaba ugyanakkora lesz
az atugrasi integralok értéke. Ezt a paramétert jeloljiik most t-vel, értéke az iroda-



lombol [5]: t = —3,033 eV. Igy:
Toigs =t e (35)

Mar csak azt kell meghataroznunk, hogy mely racsvektorok elégitik ki az
R,+7rs—1,=29, (3.6)

egyenletet (2.22). Konnyen belathato, hogy ha r5 = r; = 0 (A atom), akkor a
0 =1y =a(1,0) elsdszomszéd-vektor és az:

R1 = Qo RQ = a, R3 = 3a (1, 0) =aj + as (37)

racsvektorok; illetve 75 = 75 = a(1,0) (B atom) esetén a § = r; és a —Ry, — Ry,
— Rj3 racsvektorok jok. A H métrix alakja igy:

( E,. t- (mikR1 4 =ikRa 4 o~ikRa) )
t

. eile + eikRQ + eikRg) Epz

(3.8)

ahol E,, a p, palya energidja. A racsvektorokat beirva a sajitértékegyenletbe az
energiara:

B = Ey. % 11/3+ 205 (V3kya) + dcos (V3kya/2) cos (3k,a/2)  (3.9)

adodik.

A (3.9) diszperzios relaciot a 3.3. abra mutatja, nullszintnek valasztva az E,,
energiat *. Lathato, hogy a sdvszerkezet szimmetrikus az E,, sikra, a két sav pont
a Brillouin-zona sarkaiban, a Dirac-pontokban ér Ossze. A diszperzios relacio itt
jol kozelithetd linearisan, ami alkalmassé teszi a grafént ultrarelativisztikus gézok
viselkedésének vizsgéalatara [8] [7].

3.3. Savszerkezet s,p,,p,,p. palyakkal

Ahhoz, hogy a spin-palya kolcsonhatast figyelembe tudjuk venni a késébbiek sorén,
be kell vezetniink a modelliinkbe a o sédvokat (ugyanis a spin-pélya kélcsonhatés
csatolast hoz létre a p, és ezen atomi péalyak kozott). A o savokat add atomi palyakat
valos bazisban fogjuk felirni, azaz az s, p,, p, reprezentacioban. A valos bazis és az
impulzusmomentum-sajatallapotok kozott egyszerd az attérés. Jelolje az [. mellék-
és m. magneses kvantumszamu palyat az |I, m) vektor (a f6kvantumszam az altalunk
figyelembe vett palydkon egységesen 2). Ezzel a jeloléssel a valos hullamfiiggvények:

s=10,0), p.,=11,0) (3.10)
1 )
pxz—ﬁ(llyw—llv—”)v pyZE(|1>1>+|1>—1>) (3.11)

Els6re talan gy tiinik, a tovabbi palyak bevétele nem bonyolitja meg a szdémolasokat,
am az atugrési integralok felirasakor felmeriil egy probléma, mely megérdemli a
kiilon figyelmet. Ez a nehézség abbol ered, hogy a sikban fekvé valos p, és p, palydk

LA tovabbiakban is ez lesz az abrakon a nullszint.
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3.3. abra. A grafén p, palyainak savszerkezete a Brillouin-zonaval (fekete hatszog)

méar nem rendelkeznek a p, palya hengerszimmetridjaval, igy kiilonbo6z§ iranyokban
az atfedések és atugrasok mértéke eltér.

A probléma megoldasa abban rejlik, hogy a p palydk a megfelels iranyta hely-
vektorral aranyosak (pl. p, ~ rsinfcosy), ezaltal helyvektorokként kezelhet&ek,
ugyanugy viselkednek forgatésra és ugyanigy felbonthatoak komponensekre [12].
Igy amikor egy atugrasi integralt szamolunk adott iranyban (a lehetséges iranyok
béazisatomonként valtoznak), pl. p, palyak kozott, azokat egy bazisvaltast leiro for-
gatooperatorral felbonthatjuk az adott irAnyra meréleges (p, ), és arra parhuzamos
(p)) komponensekre, igy az dtugrasi paraméterek szdma lényegesen lecsékkenthetd,
ebben az esetben pl. elegends két, egy sikban levd, egymésra meréleges, ill. egymas-
sal parhuzamos p palya kozotti integral értéke.

Szimmetriamegfontolasokkal tovabb csokken a paraméterek szdma, ugyanis belat-
hato, hogy az s és p., s és p, illetve a p, és p; palydk kozotti atugrés (és atfedés)
is 0. A fennmarado, sziikséges paramétereket a 3.1. tablazat tartalmazza.

Paraméter | Energia (eV)
S -8,868
p 0
sso (s —s) -6,769
spo (s —p1) 5,580
ppo (pL —p1) 5,037
ppr (p) —py) -3,033

3.1. tablazat. A palyaenergidk a p palydk energidjahoz viszonyitva és az atugrasi
integralok értéke kiilonb6z6 palyak kozott [5]
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Mindezen megfontolédsok utan a paraméterek segitségével felirhatjuk a Hamilton-
operator matrixat. Lathato, hogy a p, palydk nem keverednek a tobbi palyaval
(atugrasi elemek 0-k), igy ezek valoban kiilon kezelhetGek. Az s, p,, p, palyak kozott
ellenben létezik dtmenet, ezek energianivoi keverednek, ezt nevezik hibridizacionak.

A sajatértékegyenletet kiilonb6z6 k,, k, értékekre numerikusan megoldva meg-
kaphatjuk a savszerkezetet. Ennek a Brillouin-zona nevezetes pontjai (1. 3.2. abra)
kozott halado szakaszokra vett vetiiletét szemlélteti a 3.4. dbra.

3.4. Spin-palya csatolas s, p palyakkal

A szalagok élallapotainak és a QSHE kimutatasahoz sziikséglink van a spin-palya
csatolas figyelembevételére, ezért a most kovetkez6 1épésben ezzel a taggal egészitjiik
ki a tombi grafént leiré Schrodinger-egyenletet. Mint latni fogjuk, ez elvi szempont-
bol egy igen fontos effektust eredményez, hiszen a p, palydk eddig nem csatolodtak
a "hibridizalodo" sp? rendszerhez, a spin-palya effektus figyelembevételével azonban
a p,—pg és p,—p, kolcsonhatasi tagok is jarulékot adnak az on-site métrixelemekbe.
Ez a savszerkezet modosulasahoz vezet. A legjelentGsebb valtozéas a véges energiaji
gap létrejotte a Dirac-pontoknal, ami elvi szinten félvezetGvé teszi a tombi, eleddig
vezet$ grafént. Kisérleti szempontbél ez a gap nem olyan jelentds, hiszen energi-
aja (1. késébb) par peV-nak felel meg, vagyis transzportkisérleteknél mar a néhany
mK-es tartomanyba kéne lehtiteni az egész mintat a félvezets jelleg kimutatasahoz.
A spin-pélya csatolést leir6 Hamilton-tag a Dirac-egyenlethdl [4]:

eh

150~ G

VV xp)- S (3.12)

Itt V' az elektron altal érzett elektromos potencialt jeloli. Kis atalakitasokkal:

eh 10V

Hep = — 4 297
50 (2mec)?r Or

(rxp)-S==(r)-L-S (3.13)
Az operator r fiiggs részét kilonbozé {6- és mellékkvantumszamna palyak r fliggs
részével szendvicselve egy paramétert kapunk, igy a maradék rész (spin-palya mat-
rixelem) mar csak a szogektdl (mellék- és magneses kvantumszamoktol) fiigg. Pl p
palyakra:

(Wyion| Hso [Uain) — ( / E<r>R§p<r>dr) Vinl L+ S [Yim) = € (Vi L - S [Vion)

(3.14)
Szigortian véve Z(r) -be a kristalypotencialt kéne beirnunk (most eltekintiink a kiilsé
elektromos tér (Rashba-féle spin-palya kolcsonhatas) jelenlététsl), am a potenciél
egy atom koriil nagyjabol megegyezik az atomi potenciallal, vagyis elhanyagolhatjuk
az adott atomon 1év6 spin méasik atom palyaja altal keltett elektromos térrel valo
kolcsonhatasat (Iévén eleve kicsi a & csatolasi allando). Igy természetesen csak a
szoros kotésti Hamilton-operator on-site métrixelemeibe kapunk jarulékot a spin-
palya kélcsonhatasbol.
Bonyolultabb elvi szamitasok eredményére tamaszkodva [5] & értéke a p palyakra:
& = 6 meV. A szamitasok soran azonban kétféle paramétert is hasznaltunk: a valodi
&o-t, illetve egy megndvelt € = 300&, = 1,8 eV csatolasi allandot, utobbit azért, hogy
jobban latszodjanak az effektusok a savszerkezeten.
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3.4. dbra. Fent: A tombi grafén savszerkezete a Brillouin-zona nevezetes pontjai
kozott (K — T, T' — M és M — K) (sajat szamolas). Koézépen: ugyanez spin-pélya
csatolassal, megnovelt csatolasi allandoval (sajat szamolas, £ = 1,8 eV). Lent: tombi
grafén savszerkezete az irodalombol spin-pélya kolesonhatas nélkiil (piros vonal), és
spin-palya kolesonhatassal (kék vonal) (forras: |5])
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= N
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k, (1/a) ky (1/a)

3.5. abra. Energiasdvok a tombi grafén Dirac-pontjanal spin-péalya kolesonhatas
nélkiil (balra) és a spin-palya kolesonhatés létrehozta energiagap ugyanitt (£ = & =
6 meV) (jobbra)

Ezek utan nincs méas dolgunk, mint kiegésziteni az el6z6 szamitasokban hasz-
nalt 8x8-as Hilbert-teret egy spin résszel (2x2-es Hilbert térrel valé direkt szorzas),
és kiszamolni a fenti taggal kiegészitett Hamilton-operator matrixelemeit. Ismét
szimmetria okokra hivatkozva kijelenthetjiik, hogy kiilonb6z8 spini palyak kozott
nincs atugras, ugyanis az elhanyagolas miatt a hopping rész nem tartalmaz spin-
fiiggd elemet. Igy az "offdiagonalis blokkok" (A-B és B-A atom kozotti atugras)
nem modosulnak, ami az eddig hasznalt I'-t leir6 matrix 2x2-es egységmaétrixszal
valo Kronecker-szorzasanak felel meg.

Mivel p,, py, p. bazison dolgozunk, az L - S operatort a legkényelmesebb az aldbbi

alakban felirni:
L+ * S, + Lf * S+

2

Persze a p palydkon még igy is végre kell hajtani egy bazistranszforméaciot (1. 3.11),
hiszen valos bazisban vagyunk, és nem L, sajatbéazisban.

A kapott savszerkezetet a Brillouin-zona nevezetes pontjai kozott abrazoltam
¢ = 1,8 eV = 300&p-ra (3.4. dbra). A & -ra szamolt savszerkezetet a Dirac-pontnél
kinagyitva (3.5. abra) jol latszik a gap a két sav kozott, aminek mérete =~ 1 peV. [5]
alapjan a gap mérete {-el skalazodik, vagyis Eo-ra Egqp = 1,14 peV, ami jol egyezik
a szoros kotési kozelitéssel £p-ra kapott eredménnyel.

L-S= +L.-S.. (3.15)
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4. fejezet

Grafén szalagok elektronszerkezete

Az eddigi bevezetd szamitasok kiterjesztéseként a kovetkezékben a véges szélességi
grafén szalagok (1 dimenzios racs) savszerkezetét fogom targyalni, a specialis geo-
metridju cikcakk (zigzag) és karosszék (armchair) széltipusokra szoritkozva. ElGszor
roviden attekintjiik, milyen 1j effektusok jelennek meg a tombi grafénhez képest a
spin-palya kolcsonhatéas nélkiil (diszperzios relacio valtozasa a Dirac-pontok koriil,
élallapotok megjelenése), majd a spin-palya csatolas figyelembevételével megvizsgal-
juk a kvantumos spin Hall-effektust mutato élallapotok kialakulasat. A szamolasok
eredményeképp kideriil, hogy utoébbi allapotok mindkét szalagnil megfigyelhetdk,
am kisérleti kimutatasukhoz felerésitett spin-palya kolcsonhatas sziikséges.

4.1. Zigzag és armchair szalagok sp’ savszerkezete

A zigzag és armchair geometriaju szalagok felépitését a 4.1. Abra mutatja.

4.1. abra. A zigzag (balra) és armchair (jobbra) szalagok atomszerkezete. R a
racsvektort jeloli (R. = a/2(3,v3), R, = a(3,0)), N pedig a szalag szélességét
(atompéarok szama az elemi cellaban). A réacson 1évs szamok az atomok pozicidjanak
tipusat jelolik (1. késGbb).
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Atomi pozici6 | o (szomszéd indexe) | Szomszéd tipusa | Racsvektor
1 n—1 2 0
n+1 2 0
n+1 2 R,
2 n—1 1 0
n—1 1 R,
n+1 1 0

4.1. tablazat. Az egyes poziciokban 1évé (n.) atomok szomszédjai a hozzajuk tartozo
racsvektorokkal zigzag szalagra

Atomi pozici6 | « (szomszéd indexe) | Szomszéd tipusa | Racsvektor

1 n—2 3 0
n+1 2 0
n—+2 3 0

2 n—2 4 0
n—1 1 0
n—+ 2 4 0

3 n—2 1 0
n—+1 4 -R,
n -+ 2 1 0

4 n—2 2 0
n—1 3 R,
n+2 2 0

4.2. tablazat. Az egyes poziciokban 16vé (n.) atomok szomszédjai a hozzajuk tartozo
racsvektorokkal armchair szalagra

Zigzag szalag esetén az abran x tengelynek a vizszintes iranyt, y tengelynek a
fiigg6leges iranyt valasztva a récsvektor‘ R. = 5(3, V/3), ahol a a grafénbeli szén-
szén tavolsagot (a = 0,142 nm) jeloli. Erdemes olyan egységrendszerben dolgozni,
ahol a rdcsvektorok l-re normaltak, vagyis: R, = 3(v/3,1) (tehat a. = av/3 = 1).
Ekkor azonban a k hullamszamvektort is tgy kell felvenni, hogy R, irdnyu legyen
(k = kR.). Armchairre hasonloan R, = (1,0) (tehéat a, = 3a = 1), itt k x irdnyu.

A tombi grafénnél elmondottakhoz képest annyi a valtozas, hogy a szalagok
1D-s racsok, véges szami (2N db) atommal elemi cellanként. Természetesen a hop-
ping tagokhoz az egyes atompoziciokra kiilon-kiilén meg kell hatarozni a szomszé-
dokat (milyen tipust atomok lehetnek elsGszomszédok, és mekkora racsvektorral (1.
2.22. egyenlet) ). Ezt a 4.1. és 4.2. tablazatok tartalmazzék. A szélen 1évG atomok-
nak kevesebb szomszédjuk van, ezt a szamitasok soran figyelembe is vettem.

Az armchair szalagra kapott eredményt, egyelére csak a p, palyakat figyelembe
véve a 4.2. dbra mutatja. Osszehasonlitva az abrat (N = 5-re) az irodalomban
[6] megtalalhatd szamitasok eredményeivel jo egyezést tapasztalunk. Lathatjuk,
hogy armchair szalagnal az elektronszerkezetet erGsen befolyésolja a szalag szélessége
(szigeteld illetve fémes jellegli savszerkezet), és N = 5-re a vezetési és valenciasav a
k = 0 pontban Osszeér.
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4.2. dbra. Az armchair szalag savszerkezete. Balra feliil a sajat szdmolas eredménye
lathato N=>5-re, mellette ugyanez az |6| cikkbdl. Balra alul az N=6 szélességii szalag
szerkezete (sajat abra), mellette N=6-ra az [6] cikkben megtalalhato abra.

A zigzag tipust szalagra kapott eredmény mér nem mutat ilyen minGségi valto-
zést kiilonbozd szélességil szalagokra (4.3. abra). Azonban megjelenik egy tjfajta
jelenség, amit armchairnél az el6bb nem lattunk: a p, palya energidja (az abrakon
E = 0) koriil a Brillouin-zéna végein 6sszeérd vonalak. Ha megnézziik, hogy milyen
sajatvektorok tartoznak ezekhez az allapotokhoz (2 ilyen allapot van), azt tapasz-
taljuk, hogy a Brillouin-zona széléhez kozeledve a hullamfiiggvény egyre jobban a
szalag szélein 16v6 atomokra lokalizalodik (4.4. abra) (mindkét allapot mindkét szélre
lokalizalodik). Az irodalomban ezeket nevezik élallapotoknak. Az élallapotokrol a
kovetkezd részben fogok bévebben beszélni.
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4.3. dbra. A zigzag szalag savszerkezete. Balra feliil a sajat szadmolas eredménye
lathaté N=>b5-re, mellette ugyanez a Nakada-féle [6] cikkbdl. Balra alul az N=6
szélességi szalag szerkezete (sajat abra), mellette N=6-ra a Nakada-féle [6] cikkben

megtalalhato 4bra.
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4.4. abra. Zigzag szalagnal (N = 5) az egyik élallapothoz (k = 3 pontban) tartozo
sajatvektorbol szamolt megtalalasi valoszintiségek az egyes atomokon.

Miel6tt a spin-palya kolcsonhatéssal kiegészitett modellre ratérnénk, érdemes
megemliteni par dolgot.

Az egyik az élek szerepe. A [6] cikkben megvizsgaltak, hogy egy altalanos (zigzag
és armchair élek valtakozasabol felépithets) szalag megfelels zigzag-él stiriiségnél to-
vabbra is mutatja az élallapotokat. Ez tobbek kozott azt is jelenti, hogy a mintdnak
nem kell tokéletesen tiszta zigzag szalagnak lennie a jelenség vizsgalatahoz.

A mésik természetesen az s, p,, p, palydkkal valo kiegészités, mely el6feltétele a
spin-palya csatolas figyelembevételének. Egy ilyen savszerkezetet mutat zigzag sza-
lagra (N = 5) a 4.5. abra. Uj effektusként megjelennek az s, p,, p, palydkon létezs
¢lallapotok is a Brillouin-zona kézepén (k = 0-nal). Ezt mutatja a 4.6 abra.
Armchair szalagra p, palyakkal nem kaptunk élallapotokat, a o savokkal kiegészitve
azonban itt is latunk szélekre lokalizalt allapotokat, melyek az s, p,, p, atomi palya-
kon élnek. Ezt mutatja a 4.8.4bra.

Az eredmények meglepGek annak a fényében, hogy az irodalomban (pl. [6], [2]) t&bb-
nyire csak a p, palyakkal foglalkoznak, és az élallapotokat is ezen atomi palyadknak
tulajdonitjak.
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4.6. dbra. Zigzag szalag (N = 5) o élallapota k = 0-nal (F ~ —0,1 eV a 4.5. 4bran)
(1-4: 1. atom, ...37-40: 10. atom)
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4.8. abra. Armchair szalag (N = 6) o ¢lallapota k = 3-nal (F =~ —0,045 eV a 4.6.
abran) (1-4: 1. atom, ...45-48: 12. atom)
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4.2. Zigzag és armchair szalagok savszerkezete spin-
palya csatolassal

A spin-palya csatolassal valé kiegészités a 3.4. résznél targyaltakhoz hasonléan tor-
ténik, de természetesen sokkal nagyobb (N = 5 par atomnal 80-as (atomonként 2 x 4
péalya) méretii) bazisra.

Miel6tt az eredményekre ratérnénk gondoljuk at, hogy milyen tartomanyban
érdemes vizsgalni az élallapotokat. Erre a kovetkezs kvalitativ gondolatmenet szol-
gal. A szalagok sévszerkezetére tekinthetiink dgy, hogy a grafénsik esetén kapott
megoldasok koziil kivalogatjuk azokat, melyek a nyilt hatarfeltételnek (szalag széle)
eleget tesznek, és ezekbdl keverjiik ki az 4j megoldasokat (ahogy a dobozba zart ré-
szecskénél is kvantalt sikhullamok szuperpozicidja adja az allohullam megoldasokat).
Emiatt olyan helyeken varunk savokat és energidkat, ahol a témbi esetnél is kaptunk.
Ezzel szemben az élallapotok létezése a tombi esetbdl nem vezethetd le ilyen moédon,
ezek megjelenhetnek mas energidkon is. A legkézenfekvibb ezért a spin-palya kol-
csOnhatas altal nyitott gapben vizsgalodni, hiszen itt biztos nem kaphatunk a témbi
grafénbdl szarmazé allapotokat, még a szalag szélességének novelésekor sem (mint
lattuk, ilyenkor a toémbi savok rahizodnak a gapre, annak kérnyezetében gyakorla-
tilag minden energian jelen vannak). Igy transzport kisérleteknél az ilyen energiaji
vezetés egyértelmiien az élallapotok létezésére (vagy egyéb nem vart effektusra) utal.

Hogy a spin-palya kolcsonhatas egyiitthatojat mekkoranak valasztjuk a szimu-
laciokban, az meghatarozza a gap nagysagat, igy a szalagok esetén vizsgalando k
tartoméanyt is (meg kell nézni, hogy az élallapotok savjai mely k értékeknél esnek bele
ebbe az energiatartomanyba) *. A tovabbiakban felnagyitott kolcsonhatési egyiitt-
hatoval (£ = 1,8 eV) szamolunk, hiszen igy markédnsabban megjelennek az effektusok
az abrakon, de szo6t ejtiink a & paraméter valtoztatasarol is. A gap nagysiga erre az
értékre nagyjabol 0,1 eV.

ElGszor nézziik meg, mi torténik a zigzag széld szalag elektronszerkezetével. A
savok torzulasat a Fermi-szint kozelében a 4.11. 4bra mutatja. Lathato, hogy egyéb
valtozasok mellett az élallapotokat add savok elmozdulnak az £ = E,, energiardl
(4.12. abra). Ami kevésbé latszik, hogy ezek az allapotok kétszeresen degeneraltta
valnak, vagyis a spin szabadsagi fok miatt mér 4 élallapotot kapunk.

Hogy megbizonyosodjunk roéla, hogy ezek valoban élallapotok, &brézoljuk is-
mét az allapotokhoz tartoz6 megtalalasi valoszintiségeket a palyaindex fiiggvényében
(4.13. abra) k = +2,6-ra (ez beleesik a témbi grafén gapje altal kijelolt energiatar-
toméanyba). A 2-2 allapot a szélekre lokalizalodik, de mindkét spint allapot mindkét
¢len jelen van (4.9. abra).

Egy pillanatra lépjiink ki a tombi gap tartomanyabol, és nézziik meg, milye-
nek a zigrzag szalag élallapotai a savok talalkozasanal (0,15 eV koriil, & = £3). Ha
kozelebbrsl megnézziik a megtalalasi valoszintiségeket (4.14. &bra), lathato, hogy
a 4 allapot nemcsak hogy a szélekre lokalizalodik (p, palyakon), de az egyes szé-
leken kiilénb6z6 spint allapotok vannak, melyek ellenkezé iranyokban (a végtelen

szalagon "kérbe') haladnak (a haladési irany a csoportsebességbél (ves = +22) ha-

LA spin-palya kolcsdnhatas nélkiili esetben ezért sem szoltunk a vizsgalandé tartomanyrol: ha
kisérleti modszerekkel szeretnénk kimutatni az élallapotok létezését, figyelembe kell venniink a
spin-palya kolcsonhatast, egyébként tombi esetben sem kapunk gapet.
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tarozhat6 meg). Ez az Gn. kvantumos spin Hall-effektus (tovabbiakban QSHE) |2],
ezt szemlélteti a 4.10. abra.

A 4.12. abran lathaté, hogy N = 5-nél vannak még a gap tartomanyiba esd
allapotok & = 40,4-nél. Ezeket az allapotokat a 4.15. abra mutatja. Lathatjuk,
hogy ezek az allapotok az s, p,, p, palydkon vannak, de ugyantigy mutatjak a QSHE-
t, mint az el6bb emlitett p, allapotok, rdadasul kisérleti szempontbol a megfelels
energiatartomanyban.

A szalag szélének novelésekor a savszerkezet is valtozik. Lathato, hogy a QSHE-t
mutaté o allapotok N = 20-ra még tovdbbra is jelen vannak (4.18. dbra). Erde-
kességként a k = £+2,3-nal 1év6 p, palydkon él6 allapotok is QSHE-szeri viselkedést
mutatnak, azonban nem kizarolag a szalag szélére lokalizalodnak. Erdekes lenne
megvizsgalni még nagyobb zigzag szalagokra, hogy vajon hogyan valtoznak utobbi
"élallapotok" (tudnak-e a szalag szélére lokalizalodni), &m ehhez nagyobb szamitasi
kapacitasra lenne sziikség.

Ha a spin-palya csatolasi allandot lecsokkentjiik eredeti értékére (£ = 6 meV),
azt tapasztaljuk, hogy a gap tartoméanyabol (ez is valtozik, {p-ra Eyyp ~ 1 peV)
kicsisznak a QSHE-t mutaté o savok. Noha a Brillouin-zéna szélén 1évs, QSHE-
t mutatoé p, élallapotok a gap széléhez keriilnek (kozelitenek az E,, energidhoz),
véges csatoldsi adllandéra nem érik el, és a szélesség novelésekor keveredhetnek a
tombi allapotokkal. Maradnak tehat a mindkét élre lokalizalt, de nem spinpolarizalt
allapotok.

—R —0O @__,(g)_.ﬂf
—R —0 @_.>®_.>;

4.9. dbra. A QSHE-t nem mutato élallapotok szemléltetése (©: fel-spin, ®: le-spin)

N

4.10. abra. A QSHE-t mutaté élallapotok szemléltetése (©: fel-spin, ®: le-spin)
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4.11. abra. Zigzag szalag (N = 5) savszerkezete spin-palya csatolassal (£ = 300-&, =
1,8 eV)
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4.12. abra. Az élallapotok spin-palya kolcsonhatas mellett zigzag szalagra (a vonalak
kétszeresen degeneraltak, N = 5) és a tombi grafén gapje altal kijelolt energiatar-
toméany (£ = 1,8 eV). A szines pontok a 4.13, 4.14. és 4.15. abrakon lathato
allapotok helyeit szemléltetik, a valosdgban ugyanolyan energian (F ~ —0,003 eV,
E 0,147 eV, illetve E ~ —0,021 eV) vannak.
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4.13. dbra. A megtalalasi valoszintiségek zigzag szalagra (N = 5) spin-pélya csatolas
jelenlétében k = 2,6-nal a palyaindex fliggvényében (1-8: 1. atom, 73-80: 10. atom)
(£=1_8¢V)
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4.14. dbra. A megtalalasi valoszintiségek zigzag szalagra (N = 5) spin-pélya csatolés
jelenlétében k = 3-nal a palyaindex fliggvényében (1-8: 1. atom, 73-80: 10. atom)
(€ =18¢V)
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4.15. dbra. A megtalalasi valoszintiségek zigzag szalagra (N = 5) spin-palya csatolas
jelenlétében k = 0,4-nél a palyaindex fiiggvényében (1-8: 1. atom, 73-80: 10. atom)
(€ =18¢V)
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4.16. abra. A savszerkezet moédosuldsa zigzag szalagra a szalag szélességének néve-
lésekor a gap tartomanyaval (N = 20, £ = 1,8 eV). A szines pontok a 4.17. és 4.18.
abrakon lathato allapotok helyeit szemléltetik, a valésdgban ugyanolyan energian
(E ~ —0,019 eV, illetve E ~ —0,063 eV) vannak.
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4.17. abra. A megtalalasi valoszintiségek zigzag szalagra (N = 20) spin-pélya

csatolas jelenlétében k& = 2,3-nal a palyaindex fiiggvényében (1-8: 1. atom, ...)
(£=1,8¢V)
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4.18. abra. A megtalalasi valoszintiségek zigzag szalagra (N = 20) spin-pélya
csatolas jelenlétében k& = 0,4-nél a pélyaindex fiiggvényében (1-8: 1. atom, ...)
(§=18¢V)
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Egy armchair széld szalag savszerkezete lathato a 4.19. abran. A szdmunkra
fontos, Fermi-szint kézelében 1évG allapotokat mutatja a tombi grafén spin-palya
gapjének tartomanyéaval a 4.20. &bra. A gapen belil (N = 6-ra) k = £2,8-nél
talalhatunk allapotokat. Ezek egyiitthatoit megvizsgalva (4.21. abra) lathato, hogy
ezek is az s, p,, py palydkon vannak a szalag széleire lokalizdlodva, és adott élen a 2
kiilénb6z6 spint megoldas kiilénb6zé iranyba halad, vagyis QSHE-t mutatnak.

Az armchair szalag szélességének novelésével a 4.22. dbran lathato savszerkezetet
kapunk. Lathato, hogy 0j savok keriilnek be a gapbe k = +0,4-nél. Az eddigi sdvok-
hoz hasonloan (4.23. bra) ezek is mutatjak a QSHE-t. Ez lathato a 4.24. abran. A
szimulaciokbol latszik, hogy az allapotok még jobban a szélekre lokalizdlodnak.

A spin-pélya csatolas gyengitésével & felé haladva azt tapasztaljuk, hogy az
allapotok egyszerre mindkét szélre lokalizalodnak (4.25. &bra), ismét nem kapunk
QSHE-t.

Az eredményeket Osszegezve tehat azt talaltuk, hogy amennyiben transzportki-
sérletekben par mK-es hémérsékletig le tudndnak menni, az élallapotok észlelése
elvileg mindkét szalagban lehetséges lenne. Fzzel szemben a kvantumos spin Hall-
effektust mutato allapotok kiméréshez mindenképpen megnévelt spin-palya csatolas
sziikséges. Tovabbi érdekesség, hogy QSHE-t az irodalom varakozésaival ellentét-
ben lényegében csak a o savok mutatnak 2, ezek azonban a szalag szélességének
novelésére robosztusak.
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4.19. abra. Armchair szalag (N = 6) sévszerkezete spin-palya csatolassal (£ =
300 - & = 1,8 eV)

2kis lokalizaltsag mellett szélesebb zigzag szalagokban 7 savok is
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4.20. abra. Az éléllapotok spin-palya kolcsonhatés mellett armchair szalagra és a
tombi grafén gapje altal kijelolt energiatartomany (£ = 1,8 eV). A szines pontok a
4.21. abran lathato allapotok helyeit szemléltetik, a valosdgban ugyanolyan energian
(E ~ —0,013 eV) vannak.
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4.21. dbra. A megtalalasi valoszintiségek armchair szalagra (N = 6) spin-pélya
csatolas jelenlétében k = 2,8-nal (£ = 1,8 eV)
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4.22. dbra. A savszerkezet modosulasa armchair szalagra a szalag szélességének
novelésekor a gap tartomanyaval (N = 10, £ = 1,8 eV). A szines pontok a 4.23.
és 4.24. abrakon lathato allapotok helyeit szemléltetik, a valésdgban ugyanolyan
energian (E ~ —0,02 eV, illetve E =~ —0,05 V) vannak.
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4.23. abra. A megtalalasi valoszintiségek armchair szalagra (N = 10) spin-pélya
csatolas jelenlétében k = 2,8-nal a palyaindex fiiggvényében (£ = 1,8 eV)
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4.24. abra. A megtalalasi valoszintiségek armchair szalagra (N = 10) spin-pélya
csatolas jelenlétében k = 0,4-nél a péalyaindex fiiggvényében (£ = 1,8 eV)
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4.25. dbra. A megtalalasi valoszintiségek armchair szalagra (N = 6) spin-pélya
csatolas jelenlétében k = 2,7-nél a palyaindex fiiggvényében (£ = £, = 6 meV)
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5. fejezet

Konklazio

A dolgozatban megvizsgaltuk az élallapotok kialakuldsanak folyamatat, és azt ta-
laltuk, hogy spin-palya kolcsonhatas jelenlétében mind armchair, mind zigzag sza-
lagban megtaldlhatoak ezek az allapotok. A spinpolarizalt (QSHE-t mutato) élla-
potokra azonban azt kaptuk, hogy az irodalommal [2] ellentétben a o savok adjak
ezeket az allapotokat a széles nanoszalagokra kisérletileg relevans energiatartomany-
ban, vagyis a tombi grafén gapjében.

Jogosan felmeriilhet a kérdés, hogy mennyire pontosak az irodalmi, illetve a

dolgozatban végzett szamitasok. Az idézett |2| cikkben a modell alapja a Haldane-
modell egy médositott valtozata, a Dirac-pontokra lokalizalt szoros kétésti Hamilton-
operator egy spinfiiggé masodszomszéd-hopping taggal kiegészitve, p, palyakra szo-
ritkozva. A masodszomszéd-hopping tag bevezetése fenomenologikusnak tiinik, a
hasznalt Hamilton-operator Dirac-pontoktol tavol valé alkalmazasa pedig kérdése-
ket vet fel. Tovabba jelen dolgozat eredményeinek figyelembevételével a o palyak
bevétele is sziikségesnek tiinik.
A dolgozatban végzett szamitasokhoz irodalombol [5] vett paramétereket hasznal-
tunk. Hogy ezeket pontosan milyen megfontolasok alapjan kaptak (mekkora arnyé-
kolt magtoltéssel szamoltak, ... ), az idézett cikkbsl nem deriil. Ezek pontossaga
nyilvan a sajat szdmitasok pontossagat is befolyasolja. Tovabbi pontatlansagokat
okozhat, hogy a val6di spin-pélya csatolasi dllandé hasznalatakor a relevans ener-
glatartomany és a savok valtozasai (pl. anti-crossingok) nehezen kivehet6ek voltak
(emiatt a k értékek is nehezen meghatarozhatova valtak). A dolgozatban kapott
eredményeket ellenérizni lehetne kifinomultabb sivszerkezet szamitasi modszerek-
kel, példaul strtiségfunkcional-elmélettel.

A 4.2, részben azt is lattuk, hogy a spinpolarizalt élallapotok alacsony hémér-
sékleti transzportkisérletekben vald kimutatdsdhoz, nagyobb spin-palya csatolasra
lenne sziikség. Ennek egy lehetséges (intrinsic) megvalositasat jelenthetné a hul-
lamos [11] (nagy gorbiilettel rendelkezs) grafénsik /szalagok vizsgalata. A gorbiilet
kovetkeztében ugyanis a p, palyakrol is lehet dtugrés az s, p,, p, palydkra, ami fel-
erGsiti a spin-palya kolcsonhatést. Ekkor mar a nagyobb atfedések miatt lényeges
lenne az 4tfedési integralok bevétele is. A csatolasi allandé megnovelésére masfajta
(extrinsic) megoldast jelent a kiils6 elektromos tér alkalmazasa (Rashba-féle spin-
péalya kolcsonhatéas), melyet kondenzatorlemezekkel vagy egyszertien a grafénminta
hordozdjaban 16v6 extra toltésekkel lehetne megvalositani. Mindez a modelliink egy
lehetséges kiterjesztését jelentené.
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