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1. Bevezetés

Az egyrétegl grafén kirdlis és a masodik generacios tgials szigetdlk helikalis fell-
leti elektronallapotainak spektruméat egyarant Diraceékdqal irhatjuk le. Grafén esetében a
kvantum-elektrodinamikéval vett parhuzam szamos retaselméletbl ismert d@fektus vizs-
galatara nyitotta meg a lelieteget. Ugyanakkor a topologikus szigékeh spintronika tertle-
tén kecsegtetnek érdekes tulajdonsagokkal. Ezen fizikdszerek k6z6s tulajdonsaga azonban,
hogy vizsgalatukra kivaltképp alkalmasak az olyan feiieékeny kisérleti eljarasok, mint pél-
daul a fotoemissziés spektroszkdpia, vagy pasztazé ataknatszkopos technika.

A fotoemisszids spektroszképia nagy multtal rendetkddilonb6d halmazallapotd anya-
gok elektronszerkezetének vizsgalatara alkalmas kisélj@ras. A fotoemissziostiektus el
elméleti leirasat Einstein dolgozta ki, felhasznélva g 1éirdsara akkoriban alkotott kvantumos
elméletét. Az elmélete szerint, ha egy mintara a ra jeltekilzpési munkanalagyobb energiaju
foton esik, akkor a foton és elektron kélcsonhatasanaktkévéeben a mintabol az elektron ki
tud 16kddni. A kilokott elektronfotoelektronnakievezzik. Az elméletre veZekisérletek soran
egy mintat monokromatikus fénynyalabbal vilagitottak méguumcgben. Lényegét tekintve
napjainkban is azonos alapokon nyugvo kisérleti elrermiade| tanulmanyozzak kilonb®z
anyagok elektronszerkezetét, azonban a fotoelektrongk@ddasara hasznalt berendezés képes
az elektronok maximalis kinetikus energiaja helyett azn&rgiajanak és impulzusanak teljes
eloszlasat mérni.

Az utlbbi évek fejpdése a spintronika teriiletén serkentette a fotoemissaéési tech-
nika kiterjesztését az elektronok spinjének tanulmany@azais. Ennek soran a fotoelektronok
spin-polarizacidjat két un. Mott-detektor segitségéebket megallapitani. Mindkét detektor az
elektronnyaldb detektor sikjabaespin-polarizaciéjat tudja megmérni. A két sikvetlfdthz
elektronnyaladb haromdimenzids spin-polarizacidja megioahato.

A pasztazo tiiszondas mikroszkdpos méréesi médszerelgeniidszios technikakhoz hason-
I6an, kivaléan alkalmasak fellleti tulajdonsagok vizedgla, mint példaul a felllet topografiaja,
kémiai kotések, dielektromos és magneses tulajdonsatimkiz egyes tulajdonsagok mérései
azonban teljesen kiilonb&zzempontok szerint megépitett mérési berendezésekgtigék. A
két legelterjedtebb modszepasztazo alagutmikroszk@®TM: scanning tunneling microscope)
éspasztaz6 erbméréses mikroszkBpM: scanning force microscope) technikak. Mindkét eset-
ben éles, vezétanyagbdl készilt t és a vizsgalt felllet kdlcsonhatédgagaljak. Az STM mé-
rés soran a tli és a minta kozott atfoly6 alagutaram, mig & 18€rés soran a tl és felllet kozti
erd a kdzponti mennyiség. Az STM mérési eljaras egy masik ntégbed mennyisége a tliszon-
dara kapcsolt feszlltség a vizsgalt felllethez képestldgigaram(l) -fesziltség(V) fuggvény-



bdl a fellleti elektrondllapotok tulajdonsagaira kévetiedzetiink. Mivel az STM kontaktusra
kapcsoltVyss fesziltség mellett (zérusHmérsékleten) az alagutarambanEazésEr + €Vias
energiatartomanyba @lektronallapotok vesznek részt (it a minta Fermi-energidj& pedig
az elektrontdltés), az elektronallapotok tulajdonsagaienergia fliggvényében &/dV diffe-
rencialis vezdiképességgel lehet tanulmanyozni.

Az STM technika @nye a fotoemisszios modszerrel szemben, hogy a Fermiianaatt
eés felett egyarant alkalmas a minta elektronallapotainaégélatara. Fellleti hibaktdl mentes,
szabalyos kristalyfelllet esetén meghatarozhato a teliée a kisebb mértékben jarulékot ado

o

tombi) elektronallapotoko(E) allapotsirisége. Feluleti hibak korul (pont- és voitak) a lo-

o

kalis &llapotslriiség lényegesen eltér a homogén remdgeem po(E)-t6l, az elektronok di-
namikajatoél flig® oszcillacidk figyelhdiek meg a lokalis allapotsirliségben. Az allapotsig{isé
hullamok jellem® jegyei (oszcillaciés hullamhossz, lecsengési tulajdgok) az elektronalla-

potok spektrumanak tulajdonsagaival magyarazhatoak.

2. Ceélkitizések

2.1. Foton és anyag kdlcsbnhatasa. A fotoemisszios folyammaodellezése

A grafénon és topologikus szigebé&bn végzett fotoemissziés mérési eredmények megértésé-
nek érdekében az értekezésben attekintem a fotoemissity@siat elméleti leirasat. A foto-
elektronok intenzitas-eloszlasat meghatarozé6 menngiségBloch-allapotok allapotsirlisége,
illetve az intenzitas-eloszlas anizotropiajaért f@ésehtmeneti matrixelemek. Az allandé energias
(vagy impulzusu) beltéscsucsok kiszélesedését szan@tekistektus mellett (véges energia

és impulzus felbontas, végeémérséklet) az elemi gerjesztések kdzott falé&plcsénhatasok

is befolyasoljak.

2.2. A fotoelektronok intenzitas-eloszlasanak leirasa @fén esetében

Grafén esetében a kétfogasu szimmetriaval rendélk@oelektron intenzitas-eloszlast az iro-
dalomban a grafén hatszogracsat alkot6 két alracsbéldtilddtoelektronok interferenciajanak
tulajdonitottak. Ennek kovetkeztében célom egy altaldrmaogén (egy elektron) kélcsénha-
tassal kiegészitett modell esetében a fotoelektronokzittes-eloszlasara alkalmas dsszefliggés
megadasa, mely kézvetlenll a Hamilton-operatorral kdjgcéssze az intenzitas-eloszlast. Ez-
zel az 6sszefuggeéssel kulonkbdalcsonhatdsok hatdsa vizsgalhato a fotoelektronokzittes-
eloszlasan.



2.3. A fotoelektronok spin-polarizaciéjanak leirasa

A detektalt elektronok spin-polarizaciéjanak meérése apulzus és spin szerinti felbontasu
fotoemisszids eljarasok segitségével sokabtkjit az elmult évek soran. A fotoelektronok
intenzitds-eloszlasat leiré dsszefiiggést altalanqst¥atoelektronokon mért, tetSleges fizi-
kai mennyiség eloszlasat leiré 6sszefliggést vezetlinktkts#leges fizikai mennyiség varhato
értékének eloszlasat leird 6sszefiiggésben a fizikai @pes@in-operatorral tort&nmegfelelte-
tése lehdiséget nyujt a spin-polarizaciora iranyulé mérések medélére.

2.4. Spin-palya kolcsénhatas vizsgalata grafénben

Egyes grafén mintakban az impulzus és spin szerinti fesunfotoemisszios mérések véges
spin-palya kolcsonhatast mutattak ki. Az irodalombanrgtl izotrop modellekkel ellentétben
anizotrép spin-felhasadasra vezéinsszuhullamu modell kidolgozaséat tliztem ki célul. A mo-
dellbdl szarmaztathato fizikai mennyiségeket 6sszevetem a negegsnényekkel, amely soran
a modell alkalmazhat6sagat vizsgalom.

2.5. Haromdimenziés topologikus szigeték modelljeinek attekintése

A tombi kristalyok savszerkezetének topologikus jelléifontos szerepet jatszanak fizikai tu-
lajdonsagaik meghatarozasaban. Ennek kdvetkeztében ainigiis topologidju tombi savszer-
kezettel rendelkdz kristalyokban a fellletekre lokalizalédott fellleti alotok topologikusan
védettek. Ezen kivil a mésodik generéacios topologikusetefik fellleti allapotait a grafénhez
hasonl6an egy kétdimenzids Dirac-kuppal irhatjuk le. Akadis Dirac-elektronok vizsgalatanak
érdekében az értekezésben attekintem a topologikus slokéis ezen bellll a masodik genera-
cios topologikus szigeték elméletét.

2.6. BbTes kristaly fellleti allapotainak modelljében szerepb magasabb
rendd paraméterek meghatarozasa

A masodik generacids topologikus szigétedt azonos kristalyszerkezet(i, azonban kil66boz
kémiai 6sszetétell mintakkal valdsitottak meg. Az azdaistalyszerkezet miatt az egyes min-
tak fellleti allapotait ugyanaz affektiv modell irja le kulénb&z fizikai paraméterek mellett. A
felUleti allapotok diszperziéjanak pontos leirasa forgoarepet jatszik egyesfektusok model-

lezésében, mint példaul a fellleti szenrdlekdrtl kialakuld allapotsiiriiség-hullamok. A min-
tak kozil a fellleti allapotok diszperzidjanak legnagyotértéki kristalyracs okozta torzulasa



a Bi, Te; kristalyokra jellemd. Ezért BpTes kristaly esetében megvizsgalom, hogy az irodalom-
ban elterjedt vezétrendl paraméterek mellett a magasabb rendi korrekadkona mértékben
befolyasoljak a diszperzios relacio leirasi pontossagat.

2.7. Pasztazo alagutmikroszképos vizsgalati modszer akiatése

A pasztazo6 alagutmikroszkopos technika a fellletre lakididott allapotok térfelbontasu vizs-
gélatéara alkalmas kisérleti modszer, mely kivalé eszkkbtironyul a fellleti szennyék ko-

rul kialakul6 allapotstriiség-hullamok vizsgalataragrafén és topologikus szigetdl esetében
publikalt mérési adatok értelmezésének céljabdl attekira pasztazé alagutmikroszkdpos mé-
rési technika legegyszer(ibb leirasi modelljeit.

2.8. Feluleti allapotstriség-hullamok elméleti modedizése

o

Az allapotsiriség-hullamok irodalomban megtalalhatdraptotikus leirasa mellett, fontos le-
het megvizsgalni az allapotsirliség-hullamok viselkété szennyé&hoz kozelebbi tartoméany-
ban is. Szembetiineltérés mutatkozott példaul a,Be; kristalyon végzett mérési adatok és az
allapotstriség-hullamok leirasara alkalmazott astotius viselkedést leird korabbi elméleti
joslat kdzott. Célom ezért a mérési eredményeket pontasalatiré modell 1étrehozasa, mely

nem csak az aszimptotikus tartomanyban alkalmazhaté.

3. Alkalmazott médszerek

3.1. Elektronrendszerek modellezése

Az adott kristalyszerkezetli anyagok elektronszerkemdtéeirdsaban gyakori kiindulasi pontot
jelent a szoros kotésl elektron modell, melyben a Blo&patokat lokalizalt atomi elektron-
palyak koherens szuperpozicidjaval adjuk meg. A vezetdsidonsagokban meghatarozé sze-
repet jatszo, Fermi-energia kozeli elektronallapotokélgara azonban gyakran a szoros kétésu
elektron modellnél Iényegesen egyszeriiffekeiv kontinuum modellt alkalmaznak. Affektiv
kontinuum modell a szoros kotésl elektron modell hossiimmi dinamikajat irja le, mely jo
kozelitéssel alkalmazhat6 a racsallandénal sokkal ndgkakakterisztikus tavolsagokkal jelle-
mezheb kdlcsbnhatdsok esetében.

Szérasi potencialokon val6 elasztikus szérodaskor (pékiZennyeék a topologikus szige-

telok fellletén) a bejod és a szort elektrondllapotok koherens szuperpozicidjdatjuk le az



elektron hulldmflggvényét. Az adott energiaju elektronalos térbeli eloszlaséat pedig a ki-
I6nb6) bejowd allapotokhoz tartozd hullamfliggvényeknek a homogéngeardreciprok térbeli
lokalis allapotstriiséggével vett sulyozott 6sszega awg.

3.2. Mérési eljarasok modellezése

A fotoemisszids folyamat leirdsara alkalmazott an. harépes modellben a foton és anyag
kolcsdnhatast perturbacionak tekintve a fotoelektrombdrizitas-eloszlasat a Fermi-féle arany-
szabaly felhasznéalasaval szamolhatjuk ki.

A pasztazoé alagutmikroszkép TefBélamann modellje szerint az alagutaram exponencidlis
fliggést mutat a tliszonda és a fellilet kozti tAvolsagtobgdenesen aranyos a vizsgalt minta
lokalis elektron-allapotsiriiségének pontkontaktuyérevett integraljaval a pontkontaktusra
kapcsolt fesziltség altal meghatarozott energia ablakban

3.3. Oszcillalé fuggvények Fourier-analizise

Az oszcillalo adatsorok (példaul vonalhibak mentén kialakallapotsiriiség-hullamok) FFT al-
goritmussal szamolt diszkrét Fourier-spektrumanakdolagagai olyan megallapitasokra enged-
nek kdvetkeztetni, melyek a direkt adatsorbdl kozvetlemith meghatarozhatéak. llyen megal-
lapitas példaul az oszcillacié lecsengésének jellemzasly, a Fourier-spektrum szingularita-
sainak alakjatdl fligg, azonban a szingularitasok hianligldontos kdvetkeztetések szlrbiek

le.

4. Eredmeények és kdvetkeztetések

4.1. Rashba-féle spin-palya kolcsdnhatas anizotrép modg grafénben

Grafénben a Dirac-ponthoz kézeli elemi gerjesztésekalia@lain izotrop viselkedéssel jellemzik
az irodalomban. A kristalyracs hatszoges szimmetridjpasumagasabb energiatartomanyban
befolyasolja a vezetési elektronok dinamikajat ezekbessarekben. Ezzel szemben az altalam
kidolgozott défektiv modell az elemi gerjesztések anizotrop viselkedésétja a Dirac-ponthoz
kozeli energia tartoményban is. A témahoz kapcsolodé eeegmkidl az [1]-es publikacionk-
bal szamoltunk be.



a. A spin-palya kélcsdnhatas hosszuhullama modellje

Munkam soran megmutattam, hogy a Rashba-féle spin-palgakihatas szorosan kotott elekt-
ron modelljének hosszuhullamu kozelitése egyrétegiéghan a kétrétegl grafén elektronjait
leir6 Hamilton-operatorral unitér ekvivalens modellrget Az eredmény azért is megepni-
vel a két rendszer fizikailag nagy mértékben kilonbozik egsudi [1].

b. A Bloch-allapotok spin-polarizaciojanak és diszperziganak szimmetriatulajdonsagai

Bar az elemi gerjesztések alacsonyenergias spektrumaRastda-féle spin-palya kdlcsénha-
tas egy Dirac-kup helyett négy Dirac-kupot eredméfyearomszoges torzulast okoz, az elemi
gerjesztések spin-polarizaciéja az impulzus fuggvényébeabbra is forgdsszimmetriat mu-
tat. A hdromszoges torzulas a spin-polarizaciot csuparasaap rendl korrekciokban befolya-
solja [1].

c. A Rashba-féle és a befsspin-palya kdlcsénhatas kapcsolata grafénben

Annak ellenére, hogy a haromszoges torzulas karaktdniszgnergiaskalaja 6sszeméthet
grafén belé spin-palya kdlcsdnhataséval (realisztikus mérési éseadlekre alapozott eredmé-
nyeket tekintve), megmutattam, hogy a ldedpin-palya kdlcsénhatas nem bontja fel a spektrum
Rashba-féle spin-palya kélcsdénhatas okozta haromszogrgés szerkezetét [1].

4.2. Alracs-aszimmetria hatasa a fotoelektronok spin-pa@irizaciojara

Az elektron spinjéhez (akar kozvetett moédon is) csatoldilédonhatasok befolyasolni tudjak a
fotoelektronok spin-polarizacidjanak eloszlasat. A gredlracs-aszimmetriaja az elektron spin-
jéhez a spin-palya kodlcsdnhatason keresztiil csatolédiknf@hoz kapcsolodd eredményiakr

a [2]-es publikacionkbal szamoltunk be.

a. A fotoelektronok spin-polarizaciojanak elméleti leirésa

A fotoelektronok spin-polarizaciojanak vizsgalatahoy éffalanos 6sszefliggést vezettem le,
mellyel tetsbleges fizikai operator fotoelektronokra vonatkozé vastéatéke meghatarozhato,
kozvetlendl a Bloch-allapotokat leiré Hamilton-operanoatrixelemeildl. Ezzel a mddszerrel
nem szikséges az allapotokat leird hullamfliggvények ntégiz@sa, aminek kdvetkeztében
mentesulink a hullamfiiggvény fazisanak folytonossagdblgroaitél a numerikus szamolasok

soran [2].



b. A Bloch-allapotok alracs-aszimmetria altal indukalt mer 6leges spin-polarizaciéja

Ertekezésemben megmutattam, hogy a véges alracs-aszimgespin-palya kolcsonhatas a
grafén sikjara méleges spin-polarizaciét indukal a Bloch-elektronok spioszlasaban, mig
alracs-aszimmetria nélkul az elektronok spinje a graftal ddeghatarozott sikba esik. A ndés-
ges spin-polarizacio lecsengése az impulzus-térben nggrefzialracs-aszimmetria nagysagatol,
a spin-palya kélcsdnhatasbsisége hatarozza meg [2].

c. Az alracs-aszimmetria hatasa a fotoelektronok spin-palrizaciojara

A fotoelektronok spin-polarizacidjanak eloszlasa azanaterferencia kovetkeztében Iényege-
sen eltér a Bloch-elektronok spin-polarizaciéjanak dis#ol. Az alacsony intenzitassal jel-
lemzett insotét folyosdbam fotoelektronok grafén sikjara nideges spin-polarizaciéja véges
ertéket vesz fel, mig a sotét folyoson kivil a grafén sikjdeiszik [2]. Az értekezésben ugyan-
csak tanulmanyoztam a spin-polarizacié komponenseineksgyaltozasat a sétét folyosoban.
Az alracs-aszimmetria hatdsa a spin-polarizaciéra léydghet olyan fizikai rendszerekben,
ahol az alrdcs-aszimmetria és spin-palya kdlcsonhatéar&gtyedsek. llyen fizikai rendszert
valosit meg példaul a nemrégibed@llitott szilicén (silicene) is.
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4.3. \Vonalhibak koérul kialakult allapotstriség-hullamok leirasa

o

A topologikus szigetélk feltletén kialakulé allapotstriiség-hullamok tanahyozasa kisérleti
és elméleti szempontbdl egyararit ioodalommal rendelkezik. A mérések és elméleti joslatok
kozti eltérések leginkabb Bre; kristaly esetében térnek el egymastal, ahol a legnagydétesl|
tapasztalhato a feluleti allapotok diszperzidjaban agkezésemben az eddigi elméleti leirasok-
hoz képest mas kovetkeztetések alapjan hatdroztam metgssiiiiség-hullamok mérésekben
is megfigyelt tulajdonsagait. A témahoz kapcsol6do eregimé&rdl a [3]-es publikacionkbal
szamoltunk be.

a. A BiyTe; kristaly fellleti allapotait leiré e ffektiv modell paramétereinek meghatéaro-
zasa

o

Az allapotslrliség-hullamok elméleti modellezése nagytékben fligg az elemi gerjesztések
diszperzidjanak minél pontosabb leirasatol. Az irodalamblterjedt két paraméteres modell
nem elegend a mért diszperzios és allapotsiriiség gorbék pontaskdinz. A modellt két to-
vabbi paraméterreldvitve, és a paramétereket az emlitett mérési adatsortédsatve, a kisér-
letekkel val6 egyezést nagy mértékben ndveltem [3].
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b. Elektronallapotok kvazi-egydimenzids potencidlon va szoérasanak unitér szérasmat-
rixszal valo leirasa masodik generacios topologikus szitdk esetében

A Bi,Te; kristaly fellletén, vonalhibak mentén kialakul6 allapotség-hullamok irodalomban
elterjedt leirasdban tovabbi hianyossag, hogy a modHdtifiesen egyszerisitve, a szenrigim
valo szérasi folyamatot nem unitér szérasmatrixszal medk. A modell egyszer(dvitésé-
vel, mely soran figyelembe vettem a vonalhibara lokalizédineszcens modusokat is, a szorasi
probléma megoldasat unitér szordsmatrixszal adtam meadoatos kdvetkeztetésekre vezetett

o

az allapotsiriség-hullamok dinamikgjat ilen. A szordsmatrix unitaritasanak kdvetkezménye

példaul, hogy az allapotslriiség-hullamok aszimptatilairasabdl dominansnak feltételezett
komponensek egzaktul kioltjak egymast az alkalmazottrpméé profiljatol figgetlenal [3].

c. Bi,Tes kristaly feltletén kialakulo allapotsiriiség-hullamok viselkedése a vonalhibahoz
kozeli tartomanyban

o

A vonalhiba mentén létrejott allapotsirliiség-hullamigsgalata soran megmutattam, hogy a
Bi,Tes kristaly fellletén végzett mérési eredményekkel kitégyezést mutatnak az elméleti sza-
molasaim, amennyiben nem csupan az allapotsirtségamoll aszimptotikus viselkedését leird
modellek jéslatait tekintjik, de figyelembe vesszik a vbit@lhoz képest kézelebbi tartomany-
ban domindlé (de az aszimptotikus tartomanyban mar @)tizmulékokat is. Az allapotsirliség-
hullamok karakterisztikus hullamszaméat — a mérésekneKetedg orientacibban — a csoport-
sebesség vonalhibaval parhuzamos komponensének misineffie (azaz az inverzének maxi-
muma) szabja meg a reciprok tér allando energias kontikgaoszcillacio adatsorainak Fourier-
spektrumabdl arra a kdvetkeztetésre jutottam, hogy amasatikus viselkedést jellendzhat-
vanyszerii lecsengéssel ellentétben, az allapotgiHildéamok a vonalhibahoz kézelebbi tarto-
manyban inkabb exponencidlis lecsengést mutatnak [3jegyientacioju vonalhiba esetében,
amikor léteznek az aszimptotikus viselkedés feltételepdrhuzamosan futé energiakontar re-
szek a szorasi irAnyban, eredményeim megegyeznek az astikap viselkedést leird joslatok-
kal. Bar eredményeimet specialis szorasi potencial esbiaroztam meg, a jelenségek fizikai
magyarazatat az elemi gerjesztések spektrumaval maggaraovetkeztetéseim ezért varha-

téan nem vesztik érvényiket mas alaku szorasi potencitdlese sem.
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