II. Atomi szintiu kutatasok

A Dbenniinket koriilvevd anyag atomokbol all. Az anyagok makroszkopikus szinten
megnyilvanul6 tulajdonsagait harom tényezd hatdrozza meg: az alkotd atomok mindsége, a
térbeli elhelyezkedésiik €és az, hogy milyen koriilmények (hémérséklet, nyomas, magneses-
elektromos tér) kozott vizsgaljuk ezeket. A kiilsé kortiilményeket altaldban mi allitjuk be, tehat
ismerjiik, azonban a masik két meghatarozo tényezot esetrdl esetre meg kell hatdroznunk, ha
meg akarjuk érteni és le akarjuk irni az anyagok tulajdonséagait. Ezért az anyagokkal foglalkoz6
kutatasok egyik legfontosabb teriilete az atomi szerkezet meghatarozasara iranyul.
Szerkezetvizsgalati modszereket az elmult 120 évben fejlesztettek, és jelentdségiiket mutatja az
eredményekért adott kb. 20 Nobel-dij és az, hogy még ma is igen aktiv kutatasi teriilet. A
legkorabban felfedezett és leggyakrabban hasznalt mddszer a rontgendiffrakcid, azonban sok
esetben ennek teljesitOképessége nem elégséges, ezért a kutatok U eljarasokat dolgoznak ki. E
fejezet elsd részében néhany ilyen hazai munkan alapuld eredményt mutatunk be.
Természetesen a mérési modszerek fejlesztése nem Oncéll, hanem azt segiti eld, hogy olyan Uj
anyagokat allitsunk el6, amelyek az emberek életkoriillményeit javitjak, hozzajarulnak az
emberiség eldtt allo6 nagy kihivdsok megoldasdhoz. A kovetkezd két részben olyan 1j
anyagcsaladokat, illetve mesterségesen épitett rendszereket mutatunk be, amelyek az elmult
évtizedekben a kutatas homlokterében alltak, és kutatdink nemzetkdzi visszhangot kivalto
eredményeket értek el ezek vizsgalatdban. Ezutan az elméleti munkék jelentdségére vildgitunk
rd. Ezek adnak alapot a mérések eredményeinek értelmezéséhez €és az anyagi tulajdonsagok
elérejelzéséhez, 1) anyagok tervezéséhez. Végezetiil a lézersugarzason alapuld kutatdsok
néhdny eredményét ismertetjilkk, amelyek a jovében szdmos, a gyakorlat szdmara fontos
alkalmazashoz vezethetnek.

I1.1. Rontgenmodszerek

Rontgenholografia

A Gabor Dénes altal felfedezett holografikus modszert hosszu ideig csak nagy méretii (szemmel
lathato) targyak fénnyel valo 3D leképzésére hasznaltak. Az atomi szerkezetek ilyen vizsgalata
a fénnyel torténd holografikus leképzésekkel analég modon technikailag nem oldhaté meg. A
rovid hullamhosszak (rontgentartomany) esetén, amelyek alkalmasak lehetnek az atomok
holografikus leképzésére, 0j oOtletekre volt sziikség. A 90-es évek kozepén az MTA
Szilardtestfizikai Kutatdintézet (MTA SZFKI) két kutatdjanak sikertilt kisérletileg bizonyitania,
hogy az atomok 3D elrendezését meg lehet hatdrozni a holografikus modszerre alapozva is
[X1]. A holografia elénye, hogy a hullamok fazisaban hordozott informéciot is hasznositja, mig
a hagyomanyos rontgendiffrakcié csak a hullamok intenzitasat detektalja, amely nem mindig
elégséges a szerkezet egyértelmii megoldasahoz. A rontgensugérzast kibocsato szabadelektron-
lézerek megjelenésével a rontgenholografia uj lehetdséget kindl a nagyon rovid élettartamu
allapotok szerkezetének meghatarozasara.
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Toltésalternaléo modszer kifejlesztése az atomi szerkezet meghatarozasara

A rontgenholografiaval kapcsolatban mar emlitettiilk, hogy a diffrakcios mérések nem
tartalmazzak a fazisinformaciot. A hidnyz6 informéciot valamilyen indirekt modon potolhatjuk,
de ez nem mindig lehetséges és nem egyértelmii. Az eddig kidolgozott elméleti eljarasok egyike
sem old meg minden ismeretlen szerkezetet. Ezért jelenleg is folynak kutatdsok olyan
modszerek kifejlesztésére, amelyek kiterjesztik a megoldhatd szerkezetek csaladjat, és stabil,
megbizhaté megoldashoz vezetnek. Az MTA SZFKI kutatéi egy ilyen 0j eljarast, az Un.
toltésalternald6 modszert dolgoztak ki, amely gyorsan elterjedt a diffrakcioval foglalkozo
kutatok tobb tizezres tdboraban. Jelenleg az atomi szerkezet meghatarozasara szolgélo legtobb
kiértékeld programcsomag része, és a vilag minden laboratériumaban hasznaljak. Napjainkban
mar nemcsak a rontgendiffraktogramok, hanem a neutron- ¢és elektrondiffraktogramok
kiértekelésére is alkalmazzdk. Elonye, hogy nem kivan semmilyen kiinduld informéciot a
diffrakcios mérésen kiviil [X3].

Nagy felbontasu keményrontgen-spektroszkopia és alkalmazasa ultragyors folyamatok
vizsgalatara

A statikus atomi szerkezet meghatarozéasa mellett egyre nagyobb szerepet toltenek be azok a
modszerek, amelyek egy-egy folyamat idObeli lefolyasdnak vizsgalatat teszik lehetové. A
kihivast ezekben az esetekben az jelenti, hogy a folyamatok karakterisztikus ideje nagyon rovid:
a masodperc milliardod részétdl (ns) a millidrdod milliomod részéig (fs) terjed. Ilyen rovid 1dok
alatt sok esetben a szerkezetet nem is lehet meghatarozni, azonban szdmos egyéb, az anyagra
jellemzd mennyiség mérhetd. Az MTA Wigner FK munkatarsai nemzetkozi egyiittmiikodésben
az elmult 15 évben jelentdsen tovabbfejlesztették a nagy felbontasi keményrontgen-
spektroszkopiat, illetve megvaldsitottdk annak ultragyors szondaként valo alkalmazésat, amivel
nagy teljesitOképességli elemszelektiv modszereket sikeriilt femto- és pikoszekundumos
folyamatok vizsgalatdba bevonni. Elsdként végeztek iddfelolddsos rontgenemisszids €s
inelasztikus rontgenszorasi kisérleteket, és két keményrontgen-szabadelektron-lézernél (LCLS
Stanford, SACLA Japan) elsoként allitottak Ossze nagy felbontast rontgenspektroszkdpiai
kisérletet. A kisérleteket molekuldris kvantummechanikai szamitasokkal kiegészité munkaik 0j
bepillantast engedtek fénnyel gerjesztett funkcionalis molekulakban lezajlo toltéstranszfer- €s
energiatranszfer-folyamatokba, fontos hozzajarulast szolgéaltatva a fénnyel kivaltott
atalakuldsok mechanizmusanak megértéséhez, amelyek nélkiilozhetetlenek a késObbi
hasznositashoz [X4].
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I1.2. Szénalapu anyagok kutatasa
Fullerének

A csak szénatomokbdl all6 anyagoknak sokdig harom fajtdjat ismertiik: a gyémantot, a grafitot
¢€s a nyersen banyaszott szenet. A 90-es években azonban megjelentek 11j szénalapu anyagok.
Ezek koziil az elsd az un. Ceo-molekulakbol allo szilard testek, majd a 60-nal is tobb
szénatombol all6 molekuldk alkotta anyagok. Az alkoté molekuldkat Osszefoglalé néven
fulleréneknek nevezziik. A fullerénmolekuldkban a szénatomok Otszogek ¢és hatszogek
csucsaiban helyezkednek el. A Ceo pontosan egy focilabda geometridjanak felel meg. Az elmult
30 ¢éveben jelentds kutatdsi kapacitisokat forditottak a fullerénmolekulakbdl felépiild
anyagcsaladok vizsgalatara. Ennek oka, hogy sok igéretes tulajdonsaguk van. Vannak koztiik
szupravezetOk, plasztikus kristalyok €és az alkalmazéasok szempontjabdl elényods tulajdonsagu
tovabbi anyagok. A magyar kutatok is idejekoran bekapcsolddtak e kutatasokba, és szamos
érdekes eredményt értek el. Az egyik ilyen az alkalifém (A) és a Ceo vegylileteinek eldallitasa
¢és tulajdonsagaiknak felderitése. Az MTA SZFKI kutatéi amerikai-svajci kollaboracioban
mutattdk meg, hogy a varakozasokkal ellentétben az As3Ceo tipusi vegyiiletekben a
fullerénmolekuldk kozott kettdés kovalens kotés alakul ki [C1,C2]. E csoport és az ELTE
kutatoinak koz6s munkdja a Ceo kubdnnal alkotott anyagcsaladjanak eldallitdsa és annak
kideritése, hogy ezen anyagokban a Cso molekula szabadon forog a kubéanok alkotta
szerkezetben. [C3]
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Nanocsovek

A fullerén molekuldk kutatasa tovabbi érdekes, mar nem fullerénalapti anyagok felfedezéséhez
vezetett. Ezek koziil az elsé az Un. szén nanocsovek osztalya volt. Ezeket is szénatomok
alkotjak, de nem zart, kozel gomb alaki molekulakbol allnak, hanem hosszu, kis atmérdji
csovekbol. Ezek a csovek allhatnak egymasba agyazott koncentrikus hengerekbdl vagy csak
egyetlen hengerpalastbol. A szén nanocsovek kutatasa igen komoly lendiiletet kapott, a szamos
alkalmazas lehetdsége miatt. E nanocsovek nagyon erdsek, emiatt kompozit anyagokban
hasznalhatok. A masik f0 alkalmazasi teriilet a mikroelektronika, ahol nagyon vékony
vezetékek, félvezetd elemek, érzékeldk, stb. allithatok eld segitségiikkel. Az MTA MFA a szén
nanocsovek pasztazoszondas (STM, AFM) modszerrel torténd atomi [éptékii jellemzésében és
modositasaban ért el nemzetkdzileg is elismert eredményeket [C4] Az MTA Szildrdtesfizikai és
Optikai Kutato Intézet kutatoi nemzetkdzi egyiittmiikdés keretében szén nanocsd rendszereket
allitottak eld és optikai rezgési spektroszkopiai vizsgalatokat végeztek ezeken az anyagokon.
Kiilondsen nagy érdeklddésre szdmot tartd eredmény az 4tlatszd fémes nanocso film eldéallitasa
[C5]. A kisérleti munkak mellett jelents elméleti kutatasok is folytak az ELTE-n, ahol szén
nanocsovek rezgési modusainak elméleti szamolasat végezték el, ami megmagyardzza az
optikai spektroszképia altal kapott eredményeket, és eldsegiti olyan 01j anyagok szintézisét,
amelyek elvezethetnek a mindennapi alkalmazéasokhoz [C6].

Grafén

A szénalapu anyagok koziil utolsoként emlitjiik a grafént. A grafit mar régota jol ismert, és a
gyakorlatban is hasznalt anyag. Tudjuk, hogy hatszoges elrendezésben elhelyezkedd
szénatomok alkotta sikokbol all. A grafén a grafitbol szarmaztathatd egyetlen atomi sik
levalasztasaval Mivel ez egy kétdimenzids atomi elrendezés, specialis elektronszerkezeti €s
ennek megfelelden érdekes makroszkopikus tulajdonsagokkal rendelkez6 anyag. Elsdsorban a
mikroelektronika szdmara lehet hasznos ez az anyagcsalad. Hazai kutatok is bekapcsolodtak a
vildg szamos nagy laboratdriumaban folyatott kutatasokba. Az egyik legjelentdsebb eredményt
az MTA MFA kutatdi érték el, akik egy olyan modszert dolgoztak ki, amely a mai napig a
legpontosabb nanotechnologiai eljaras a grafén megmunkalasara és grafén nanoszerkezetek
litografias kialakitasara. Munkajuk el6szor bizonyitja, hogy a grafén hangolhato tiltott sava
félvezetove, és magnesesse tehetd pontos atomi szintli megmunkalassal [C7, C8]. Egy masik
teriilet a grafénen alapuld anyagok vezetési tulajdonsigainak elméleti leirasa. Itt az ELTE
kutatoi értek el jelentds nemzetkozi visszhangot kivalté eredményeket [C9], amelyek
hozzajarultak ezen anyagok vezetési tulajdonsdginak jobb megértéséhez és ezek alapjan a
gyakorlati alkalmazasok eldsegitéséhez.
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I1.3. Elektronrendszerek kvantummechanikaja

Magneses nanoszerkezetek

Az elektromos jelenségekben az elektron toltése mellett a spinje is fontos szerepet jatszik: az
elektronnak nemcsak toltése van, hanem "forog" is. A spintronika alapgondolata az elektronok
spinje révén megvalositott informaciotarolds, -tovabbitas ¢és -feldolgozas. Ehhez olyan
szerkezeteket kell épiteni, melyekben a spinallapot megérzodik és/vagy tervezetten
manipuldlhatd. Nanométeres méretskalan kialakitott rétegszerkezetben hoztak létre az elso
spintronikai eszkdzt, a spinszelepet (ami a merevlemezek adatainak kiolvasadsdban tomeges
alkalmazasra keriilt az elmult 20 évben). Az MTA SZFKI munkatarsai elektrokémiai ton
eléallitott magneses multirétegek kisérleti vizsgalataval jarultak hozza a teriilet fejlodéséhez
[E1]. Azbta tobb kutatdcsoport atvette eljarasukat, mellyel sikeresen valasztottak szét a hibatlan
rétegszerkezet €s az Un. szuperparamagneses tartomanyok elektromos vezetésre gyakorolt
hatasat.

Nanométeres vékonyrétegekben és rétegstruktirakban megfigyelt komplex ¢és egzotikus
magneses strukturdk elméleti vizsgalatat teszi lehetdvé a magyar kutatok részvételével
kifejlesztett, alapelvekbdl szarmaztatott elektronszerkezet-szamolasi méddszer [E2]. A BME
Fizikai Intézet és az MTA Wigner FK munkatarsai jelentds mértékben hozzéjarultak az atomi
vastagsagu rétegekben a magnesezettség iranyanak [E3] és a spingerjesztések elméleti
leirasdhoz  [E4], valamint fémes feliiletre helyezett kiilondll6 mdagneses atom
elektronszerkezetének és vezetési tulajdonsagainak megismeréséhez [ES].

Szupravezetés, nanoelektronika, spintronika

A magas hémérsékleti szupravezetd anyagok felfedezése utdn, az ezredfordulot megeldzo
években a szilardtest-fizikai kutatdsok forrongo teriilete volt 01j szupravezetd anyagcsaladok
keresése. Eld6térbe keriiltek a rétegszerkezetli kristalyok elektronrendszerei, melyekben az
izotrop anyagokhoz képest iranyfiiggd kolcsonhatasok jelennek meg. A BME Fizikai Intézet
nagy magneses terii elektronspinrezonancia-laboratoriumanak kutatoi elséként hataroztdk meg
az akkor felfedezett MgB» szupravezetd anizotrop paramétereit [E6].

A szupravezetd Cooper-parok ellentétes spinii elektronjai természetes megvalosulasai lehetnek
a kvantumszamitdégépekben kulcsszerepet jatszo, ,,0sszefonodott” elektron-allapotoknak. A
spin szabadsagi fokon keresztiil 6sszefonddo elektronok létezése a kvantummechanika olyan
alapelveinek hatarat érinti, mint a kvantumrendszerekben megjelend kiilonleges korrelacio.
Osszefonddott Cooper-pdr szétvalasztasanak elsd kimutatasa 2009-ben alapkutatdsi jelentéségii
megfigyelés volt, ugyanakkor a kisérletben alkalmazott nanotechnoldgiai megoldasok
alkalmasak a qubit 1étrehozasara, egyuttal a BME Fizikai Intézet nanoelektronikai kutatdsainak
Uj iranyait inditotta el [E7]. Az intézetben az egyedi atomok, molekulak elektromos vezetési
jelenségeinek vizsgalatara kifejlesztett eljarasok [E8] alapoztdk meg az alkalmazasok
szempontjabol perspektivikus masik teriiletet, a nanoméretli memrisztorok eldallitasat és
kisérleti vizsgalatat.

Félvezetd nanoszerkezetekben is lehetdség van a kvantumos interferenciaképességiiket
meg6rzd elektronok spinjének manipuldldsara, ami a spintronika, azaz a spint informacios
eroforrasként kezeld 1j technoldgia egy masik agat jelenti. Ezzel kapcsolatban a Szegedi
Tudomanyegyetemen sziilettek jelentds nemzetkdzi visszhangot kapott elméleti eredmények.
Kimutattdk, hogy alkalmas félvezetobdl késziilt nanoméreti gytriikben a spin-interferencia
kiilsé kapuelektrodak fesziiltségeinek hangolasaval befolyasolhatd, ezéltal tdbbceélu
kvantumeszkozoket, tobbek kozott kvantumlogikai kapukat lehet 1étrehozni. Ilyen gytriik
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haldzatat kiilonb6z6é modon programozva az képes lehet a bemend elektronokat spinjiiktdl
fliggden egy eldre kivalasztott kimenetre terelni, vagy a spin szerint polarizalatlan elektronokat
ellentétes spiniranyu komponensekre szétvalasztani [E9,E10].

Egzotikus magneses anyagok

A hosszu tavi magneses rend legismertebb példdja a ferromagnesség, amikor a kristalyban
talalhato elektronok kozti kolcsonhatas egy iranyba rendezi az elektronok spinjeit. Léteznek
azonban olyan kristalyok is, ahol emellett megjelenik egy masik kdlcsonhatas is, amely
egymasra merdlegesen szeretné rendezni a spineket. A két versengd kolcsonhatds kozott
kialakulé kompromisszum eredménye, hogy kis szigetek alakulnak ki, ahol az elektronok spinje
szembefordul a ferromagnes tobbi részén talalhatdo spinekkel: az elemi magneses
momentumokbdl egy 10-100 nanométer atmérdjii csészerli objektum formalodik, az un.
skyrmion, melynek magja koriil a spinek 6rvénylé mintazatba rendezddnek. A BME Fizikai
Intézet kutatdoi — nemzetkdzi egyiittmiikodésben — elséként figyelték meg a magneses
siindisznéra emlékeztetd Néel-tipusi skyrmionokat [E11]. A multiferroikus (egyszerre
ferroelektromos ¢és magneses) anyagban kimutatott Uj tipusi skyrmion egyuttal
elektromostoltés-mintazattal is rendelkezik. A nagyszamu spin altal kialakitott csavarszerii
struktira rendkiviil stabil. Elektromos és mégneses terekkel torténd manipulalhatosdguk miatt
az 1j generacids informaciotarold eszkozok épitdkoveivé valhatnak.

A multiferroikus anyagokban a magnetoelektromos jelenség az elektroméagneses hulldmok
terjedését is alapvetden befolydsolja. A BME Fizikai Intézet kutatdi Japanban eldallitott
kristalyokat vizsgalva megmutattak, hogy a fényelnyelddés mértéke nemcesak a polarizaciotol,
hanem a fény terjedési iranyatol is fligg. A kristaly az egyik irdnybol 4tlatszo, a masikbol elnyeli
a fényt, rdadasul magneses vagy elektromos tér alkalmazéaséaval a két iranyt fel is lehet cserélni
[E12]. Az ,,optikai kvadrokroizmus” kifejezéssel elnevezett felfedezés szamos teriileten Uj
alkalmazési lehetéségeket nyit, igy példaul technoldgiai attorést jelenthet az optikai
adatatvitelben, a digitalis adattarolasban, valamint a kemo- és bioszenzorikaban.

Erosen korrelalt kvantumrendszerek elmélete

A kvantumrendszerekben megjelend  kiilonleges korrelacionak, az ugynevezett
Osszefonodasnak nem létezik klasszikus analdgiaja. A rendszereknek csak egy sziik osztalya
vizsgalhatd matematikailag egzakt formalizmus keretében, a kvantuminformacié igazéan
érdekes elméleti problémainak megoldasa szdmitogépes szimulaciokat igényel. Az MTA
Wigner FK kutatoi els6ként vezették be az elmélet szamos koncepcidjat a renorméalési
algoritmusba, ami altal meghatarozhatok a kiilonféle rendszerekben fellépd korrelaciok
ujjlenyomata, és a korrelaciok altal kivaltott kvantumos fazisatalakulasok is [E13, E14]. A
Budapest-DMRG kodot a vilag szdmos kutatdintézetében €s egyetemén alkalmazzak nagy
sikerrel, szilardtest-fizikdban, kvantumkémidban, magfizikdban, statisztikus fizikéban,
ultrahideg atomok fizikdjaban, alkalmazott matematikdban és magéban a kvantuminformacio-
elmélet kutatadsaban. A DMRG mellett mas algoritmusokat is fejlesztettek, ezek koziil az egyik
legismertebb az un. csatolt klaszterek modszere (MR-AQCC), melyet az ELTE ¢€s a Debreceni
egyetem kutatdi kidolgoztak ki [E15]. E mddszer alkalmazhat6 a kémiai reakciok modellezésétél a
DNS-toredékek fénysugarzassal szembeni stabilitdsanak vizsgalataig.

A kvantumos statisztikus fizika és termodinamika alapvetd kérdései tanulmédnyozhatok
ultrahideg atomok =zart kvantumrendszerén. Az un. integralhatd rendszerek nem
termalizalodnak, és az ebbdl adddo eltérések kisérletileg is kimutathatok [E16]. Az integralhato
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rendszerek egyensulydnak leirdsara javasolt altalanositott Gibbs-sokasagot elészor a BME
kutatéja konstrudlta meg kolcsonhaté rendszer esetére [E17]. Az ultrahideg atomi
rendszerekben megvaldsithatd kvantum szimuldciok arra is alkalmasnak bizonyultak, hogy
akar a részecskefizika nyitott elméleti problémait, példaul az erés kdlcsonhatasokban fellépd
szin szuperfolyékony fazist és a barionok fizik4jat tanulmanyozzak segitségiikkel [E18].
Tovabbi érdekes fizikai jelenségeket tapasztalhatunk, amennyiben topologikus szigeteloket
idoben periodikus kiilsé hatasnak tesziink ki: az ezzel kapcsolatos eredményekrél magyar
kutatok irtak 6sszefoglalot francia és német kollégaikkal [E19].
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