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1. Bevezeto

A mai fizika egyik legintenzivebben kutatott teriilete a nanofizika, melynek fontos alkalmaza-
sai vannak a gydgyszeriparban, kvantumtechnoldgidkban vagy anyagtudomanyban is [1, 2]. A
szén nanocsovek a nanorendszerek protipikus példai, egzotikus aramvezetési, mechanikus és
termikus tulajdonsagokkal rendelkeznek, ami igéretes anyagga teszi Oket a felhasznalas szem-
pontjabol [3]. Bar a szén nanocsovek az elso felfedezett nano struktarak kozott voltak, széles
korli tanulmanyozasuk ellenére rengeteg nyitott kérdés maradt veliik kapcsolatban.

A szén nanocsovek szerkezetiik szerint “felcsavart” nanocsdvek. A nanocsdvekben tiltott
kvazi-egydimenzios félvezetdvé valik [4]. Kozelmultbeli kutatasi eredmény, hogy nyilt végi
nanocsovekben topologiailag védett kotott dllapotok johetnek 1étre, amik spinek megjelenésé-
hez vezetnek a nanocsd végein [5]. Ezek az éllapotok a félvezetd nanocsovek tiltott savjaban
talalhatoak. Kutatdsomban azt vizsgalom, hogy mi torténik ezekkel a kotott allapotokkal a sisak
lefedése esetében.

A nanocsOvekhez egy a M. Robinson és N.A. Marks altal fejlesztett és publikussa tett koddal
[6, 7] generaltam ‘sapkdkat’, majd numerikus szamolasokat végeztem szoros kotésii kozelitést
alkalmazva. A rovid (véges) csovek teljes energiaspektrumanak a kiszamolasara egzakt diago-
nalizacids modszert alkalmaztam, mig hosszu (végtelen) csdvek esetében az atomokon megje-
lend lokalis allapotsiiriségek szamolasahoz Csebisev sorfejtési modszert alkalmaztam [8]. Az
utobbi modszer lehetdséget adott arra, hogy a kotott allapotok mellett rezonanciakat is vizsgal-
junk, amig az egzakt diagonalizacidos mddszerrel a Fermi-energia értékét hatdrozhattuk meg. A
tiltott savon beliili kotott elektronok spinstruktirdjanak modellezésére egy egyszerti Hubbard
modellt hasznaltam.

Latni fogjuk, hogy a nyitott csé topologikusan védett allapotai teljesen eltlinnek a lefedett
csO végérdl, megjelennek viszont ujak, melyeket a sisakok hoznak 1étre. Egy sisak altalano-
san legalabb egy ilyen allapotot hoz létre a tiltott sdvban, az esetek koriilbeliil felében kettot,
nagyon ritkan pedig harmat, mind kiilonb6z6 energiakon. Mivel a sisak mindkét végét ugyan-
azzal a sisakkal fedjiik le ezért ezek az allapotok kozel degeneraltak lesznek. Az esetek egy
részében, amikor egy sisak legalabb két kotott allapotot hoz 1étre €s ezek koziil az egyik kozel
van a vegyértéksavhoz, akkor az utobbi félig betoltott lesz, ami szabad spin megjelenéséhez
vezet. Vizsgalatom soran latszik, hogy ezek az 0j allapotok a sisakokra lokalizalodnak, igy
a spinek a cs6 végein jelennek meg. A sisakon 1évo kotott allapotokon kiviili a rezonancidk
karakterisztikait kvalitativan vizsgéaltam.

Mind a 1étrejovo kotott allapotok, mind pedig a rezonancidk valamilyen értelemben topolo-
gikus eredetlick: Euler tétele szerint ugyanis egy zart, 6tszogekbdl és hatszogekbdl allo nanocsd
pontosan 12 6tszoget tartalmaz. A 1étrejovo kotott allapotok és rezonancidk dominansan ezekre
az Otszogekre lokalizalédnak. Ez az Euler-féle topologia tehat dominal a savszerkezet topolo-
gikus tulajdonsagai felett.

Vizsgalataim szerint a (6,5) kiralitast nanocs0 kiilonleges tulajdonsagti. Ennek lehetséges
sisakjai kozott egyetlen egynek van kis energidju topologiaja, igy nagy eséllyel kisérleti min-
takban foként ez az egy konfiguracio realizalodik. Az ilyen sisakokkal rendelkezd cs6 végein
1étrejonnek a félig betoltott allapotok, ami spinek megjelenéséhez vezet. Egy kdzelmultbeli
publikacidoban bemutatott modszerrel nagy, 95%-ot meghalad6 tisztasdgban lehet ilyen csove-
ket eldallitani. [9]. Ez a cs6 kivalo lehetdséget kindl csé végi spinek és azok kdlcsonhatasanak
kisérleti vizsgalatara. A varakozas az, hogy a csOvégi spinek kozott olyan kolcsonhatés jon 1étre,



ami fligg a spinek nagysagatol, a minta hosszatdl, illetve a kornyezet relativ permittivitasatol
[5]. Ha ez kisérletileg is igazolodna az lehetdséget teremtene csé végi spinek adattaroloként
vagy kvantumbitként val6 felhasznalasara.

A dolgozatom szerkezete a kdvetkezd. Eldszor osszefoglalom dsszefoglalom munkam el-
méleti hatterét. Kitérek a nanocsovek alapvetd szerkezeti tulajdonsagaira és csoportositasara,
illetve szoros kotésii kozelitésben meghatarozom az elektromos tulajdonsagaikat. Attekintem,
hogy zart nanocsovek sisakjainak milyen megengedett topoldgiai lehetnek és, hogy ezeknek mi-
lyen energiavizsonyaik vannak. Bemutatom a kernel polinom médszer elméleti hatterét, aminek
a segitségével félvégtelen csovek sisakjat vizsgaltam. A dolgozat masodik felében bemutatom
az eredményeimet. El6szor a numerikus modszerem pontossagat és tulajdonsagait taglalom,
majd rendszerezem, hogy milyen falyta kotott dllapotokat hoznak 1étre a sisakok a nanocs6-
ben. Ezutdn vizsgalom két specialis csd sisakatomjainak a lokalis allapotsiiriiségeit, bemutatva
a karakterisztikus rezonancidkat és abrazolva a kotott allapotok sisakon 1évo lokalizacidjat. A
kétatomos Hubbard modell segitségével vizsgalom a csd végeén 1étrejovo spinek elhelyezkedé-
sét a cso hosszanak fliggvényében. A dolgozatomat 6sszefoglaldoval zarom.

2. Elméleti osszefoglalo

2.1. A széntol a grafénig

A grafén a szénatomok egy olyan elrendezése, ahol az atomok egy kétdimenzios hatszogracs
csticspontjain helyezkednek el. Ebben a rendszerben a szimmetria sp? hibridizaciot tesz lehe-
tévé, ahol (a z tengelyt a grafén sikjara merdlegesnek véve) az s pélya a p, és p, palyakkal
hibridizalodik, szabadon hagyva a p. palyat. A kdzeli atomokon 1év6 sp? palyéak tovabb hibri-
dizalodnak egymadssal, alacsony energiaji koté o, €s magas energidju nemkotd o* elektronsa-
vokat hozva 1étre. Ehhez hasonldan, a p, palyak hibridizacidja egymassal koté 7 €s nemkotd
7* savokat hoz létre, viszont itt a felhasadas mértéke joval kisebb, mivel a kiillonb6z6 atomo-
kon 1év6 p, elektronpalyak kevésbé fednek at [10, 4]. A kiilsé atomhéjakon 1évO négy elektron
pontosan betdlti a kotési savokat. A o savok elektronjai a nagy felhasadds miatt nem jatszanak
szerepet transzport folyamatokban, igy a grafén elektromos tulajdonsagat majdnem teljesen a
7 sav elektronjai hatarozzak meg.

A grafén leirasara a kovetkezOkben bemutatott formalizmust hasznadlom. A hatszégracs a,
és ay bazisvektorai masodszomszédokat kotnek ssze, hosszuk |a1| = |az| = a =~ 0.246nm és
egy rombusz alakd primitiv cellat hataroznak meg, két bazis atommal, melyek meghatarozzak
az A ¢s B alracsokat[11]. A reciproktérbeli bazisvektorokat jeloljiik b, €s by-vel. A meg-
hatarozott Brillouin-zona hatszog alaku, sarokpontjai K és K’, melyek az A és B racspontok
reciproktérbeli megfeleldi. A Bloch tétel alapjan a K pontok ekvivalensek egymassal, viszont
inekvivalensek a K’ pontokkal. Ennek az allitasnak az analdgja hasonldan igaz a K’ pontokra is.
A szamolasokhoz hasznalt vektorok és az allandok értékei a kovetkezd tablazatban talalhatoak.



Név Jel Erték

C-C kotés hossza acc 0.142 nm

Bazis vektorok hossza a V3ace = 0.246nm
Bazis vektorok a o (‘/73, +1)a
Reciprok bazisvektorok by (5ED)T

Brillouin-zona két sarokpontja K, K*  +2281 = (0, +1)47

Primitive unit cell ky Brillouin zone
L) X 3
.

1. dbra. A grafén racsszerkezete, bazisvektorai és reciprokracsa. Forras [12].

A grafén elektromos tulajdonséagai egy egyszerii szoros kotésti kozelitést hasznalé modellel
vizsgalhato [13]. Csak els6szomszédokat véve figyelembe a Hamilton operator, masodkvantalt
formalizmusban a kovetkezo alakot veszi fel

3
H = —tZZ(ciAcrA+Tj +H.c.), (1)
ry j=1
ahol a 7, 1 = 1,2, 3 vektorok, egy A racspontot a harom, B alracson 1évd els6szomszédjaval
kotnek dssze és a ¢, és ¢, operatorok szerre létrehoznak illetve eltiintetnek egy 7 elektront az
r helyen. ¢ jeloli az atfedési integral értékét, ami grafénben ¢ ~ 2.7eV. Mivel a rendszeriink
transzlacid invarians, attérhetiink a Fourier térbe a kdvetkezd azonossagot felhasznalva a

1 )

T ikre .t

c. = e c, oc€{A,B (2)
To N /2 ; N3 { }

Osszefliggést, ahol a c:r, . operator létrehoz egy k impulzusu 7 elektront a o alrdcson, konjugalt

transzponaltja c, j pedig eltlintet egyet. NV az dsszes atom szamat jeloli, és a normalasi faktorunk

azért 1/ N /2, mert a transzformaciot adott alracsra végezziik el.

Visszahelyettesitve az 1-es egyenletbe ¢és felhaszndlva az azonossagot miszerint Zm k=K ra —

N /2 - Opxr, a kovetkezo blokkdiagonalis Hamilton operatort kapjuk

H= Ek}cz,k chp)(—1) ( AOZ AO’“) (CA”“) = ;\Iﬁh%)@, 3)

CB.k



ahol h(k) a Bloch Hamiltoni matrix és Ay = > y e*7i. Belathato, hogy az energia sajatértékek
megegyeznek a Bloch Hamiltoni matrix sajatértékeivel, melyek F'(k)y = +t|Ag|. A spektrum
a 2-es abran lathatd. A vezetési és vegyérték savok pontosan a diszkrét K és K’ pontokban
érnek Ossze, ahol az allapotsiiriség zérus. Mivel az elektronok pontosan betdltik a 7 vegyérték
savot, a Fermi-energia ezen pontokban metszi a savszerkezetet. Ezeket az anyagokat, ahol a
tiltott sav szélessége pontosan zérus félfémeknek nevezziik. Ebbdl kdvetkezik, hogy a kis ener-
giaju gerjesztésekbdl adodo transzportfolyamatok a K és K’ pontok kozvetlen kornyezetében
mennek végbe. Adddik tehat, hogy a diszperzios relaciot a sarokpontoknal elsérendii kozeli-
tésben vizsgaljuk. Atirva a Ay, valtozét a k = K + k vagy k = K’ + k helyettesitéseket
hasznélva és k = 0 kortil elsérendben sorfejtve a kétdimenzids, zérus tdmegli Dirac Hamiltonit
kapjuk, amibdl a kovetkezd, linedris diszperzios relacio adodik

E(&)i = ZEH’UF|K,|, (4)

ahol vp = 3ta/(2h) = (1/h)|ViE| ~ 8- 10°m/s a Fermi-sebesség. Lathato tehat, hogy
a diszperzios relacié kup alaku a sarokpontok kozelében, ezeket Dirac kiipoknak hivjuk, a K
illetve K’ pontokat pedig Dirac pontoknak [14].

2. dbra. A grafén diszperzios relacidja. Forras [15].

2.2. Szén nanocsovek

Egy tetszoleges, egyfalu szén nanocso egy egy réteg vastagsagu, végtelen hosszi graféncsik fel-
csavarasaval hozhatd létre. Egy ilyen felcsavarast hataroz meg a kiralitas-vektor C},, ami két
olyan atomot kot 6ssze amik felcsavaras utan egybeesnek. Ez a vektor merdleges a csik, tehat
a nanocsd iranyara és mivel a grafénon két atomot kot 6ssze barmely esetben felirhato a grafén
bazisvektorainak egész szdmokkal vett linearis kombindcidja ként, tehat Cj, = na, + mas,
ahol n és m egész szamok. Az (n,m) szamkettest nevezziik kiralitasnak, ezek alapjan cso-
portositjuk a nanocsdveket. A grafén szimmetriajabol adédoan a kiralitast megszorithatjuk az



n > m > 0 esetekre, az altalanossag elvesztése nélkiil. Harom specidlis esetet kiilonboztetiink
meg, a cikk-cakk nanocsdveket, amikor n = m, a karosszék nanocsoveket, amikor m = 0 és
a kiralis nanocsoveket, melyek az 6sszes maradék nanocsovet foglaljadk magukba. Az elsd két
kategodria neviiket onnan kaptak, hogy a szénatomok elrendezése a nanocs6 iranyaval merdle-
ges vagasanal, hasonlo alakzatot alkotnak. A nanocsd tekinthetd egy egydimenzids kristalynak,
melynek az elemi celldjat a csOvel parhuzamos T bazisvektor hatdrozza meg, ami az a legro-
videbb C},-ra mer6leges vektor, mely két racspontot kot dssze. Legyen d = ged(n,m), a kiral
indexek legnagyobb kozos osztoja, ekkor T = v/3C /dr, ahol

d, han — m nem oszthato 3d-vel
dr = { (5)

3d, han — m oszthato 3d-vel.

A nanocs0 elemi celldja joval nagyobb mint a grafén elemi celldja, emiatt tobb atomot tartalmaz,
ami majd késObb latni fogjuk fontos szerepet jatszik az energiaspektrum alakjaban.

Mivel a nanocsd atmérdje altalaban joval nagyobb mint az atomok kozotti tavolsag, a gra-
fén savszerkezete jo kozelitéssel nem valtozik meg a felcsavaras kdvetkeztében, egy periodikus
hatérfeltételtdl eltekintve [16], amit "zone folding” kozelitésnek hivunk. A 1étrjovo spin-palya
kolesonhatéstol eltekintiink. A csé forgasi szimmetridja miatt a hullamfiiggvény invarians kell
legyen a C}, kiralitas-vektorral vald eltolasra, ami a hullimszam vektorra a k - C, = 27l meg-
szoritast adja, ahol [ egy egész szdm. Ez megegyezik azzal a feltétellel, hogy a hullamszam a cs6
tengelyére mer6leges komponensének a hossza legyen ke = 27l/|C}y| = 21/ D, ahol D a cs6
atmérdje. A rendszer megengedett hullamszamai ebbdl kdvetkezéen egymastol egyenld tavol-
sagra 1év0, parhuzamos egyenesekre esnek, ezeket kvantalasi egyeneseknek neveziink. Lattuk,
hogy a grafénban a vezetési €s vegyérték savok pontosan a K és K’ pontokon érnek 0ssze,
ebbdl kovetkezve egy nanocsd csak akkor marad fémes, ha az emlitett kvantalasi vonalak pon-
tosan atmennek ezeken. Ha nem metszik a sarokpontokat akkor az energiaspektrumban egy
véges nagysagu tiltott sdv jelenik meg, félvezetd nanocsdvet eredményezve. A Brillouin-zona
szimmetridjabol belathatd, hogy minden félvezetd esetben a kvantalasi egyenesek minimum
|Ak | =2/(3D) tavolsagra vannak a sarokpontoktol, tehat visszahelyettesitve a 4 egyenletbe
a tiltott sav nagysagara az

_ 2
Eg=F . (Ak,)— E_(Ak,)=2hvg - D~ 700meV (6)

értéket kapjuk, ahol a D atmérét Inm-el becsiiltiik. Zone folding kozelitésben a kovetkezd
egyszeri szabaly hatdrozza meg a nanocs6 vezetési tulajdonsagat: ha n —m harommal oszthato,
akkor a cs6 fémes, masképp félvezetd. Ebbdl adododan a félvezetd nanocsovek 2 az 1 ardnyban
meghaladjék a fémes nanocsovek szamat.

Nyilt végl félvezetd nanocsovek ismert tulajdonsaga, hogy kiralitastol fliggden topologia-
ilag védett, zérus energidju, degeneralt kotott allapotokat hoznak 1étre a tiltott sdvban, melyek
félig betoltottek és a csO végein lokalizalodnak [17]. Kozelmultbeli eredmény, hogy hosszatava
Coulomb kolcsonhatast figyelembe véve is megtalalhatoak ezek az allapotok, igy kolesonha-
to spinek jelennek meg nanocsovek végein [5]. A kovetkezOkben bemutatom a [17] forrasban
leirt modszert, amivel a nanocsovek energiaspektruménak kiszamolasa egy egydimenzios prob-
1émava alakithatd. Latni fogjuk, hogyan fligg az eredménytdl a topologiailag védett allapotok
szama, illetve, hogy a diszperzids relacio hogyan fiigg a nanocsd elemi celldjanak a nagysaga-
tol. Az analitikus eredmény tovabba segitséget nyujt az altalunk hasznalt kozelitési modszer
konvergalasanak a vizsgalatdhoz.



A szamolashoz az 1-es egyenletben mar felirt Hamilton operatort fogom hasznélni. A cs6-
ben fellelhetd 0j szimmetridk az r 4 és rp racsvektorok iigyes parametrizalasaval hasznalhatok
ki. Konnyen lathato, hogy egy nanocsOnek d-edfoku forgasi szimmetriaja van a tengelye kortil,
ahol, az ezel6tti definiciot hasznalva d = ged(m, m). A tengely koriili 27 /d-vel valo forgatas a
grafénracson valo Cj, /d-vel vald transzlacionak felel meg. A végtelen cs6 spiralis szimmetri-
aval is rendelkezik, ami pedig az R = pa; + ga- vektorral val6 transzlacionak felel meg, ahol
ap és q egész szamok a

mp—nqg=d (7)

egyenlet megoldasai. Ez gyakorlatilag megegyezik a csé tengelye mentén a, = v/3da?/(2rD)-
vel valo eltolas és a tengelye koriili 6,-vel valo kis elforgatas egyiittesével. A 6, értékét most
nem adjuk meg, csak a spiralis szimmetria szemléltetése végett emlitettem meg. Az R és C},/d
vektorokra mint 1j bazisvektoraink tekintiink, melyek segitségével minden A és B alracson 1évo,
kiilonboz6 atomot egyéni indexel jelolhetiink, a kovetkez6 mdédon

ra, =R+ v(Chr/d), (8)

rpy = IR+ v(Ch/d) + 7, )

ahol az [ egész szam és v = 0,1,2,...,d — 1. Tehat minden [ és v szdmparhoz hozzarendeljiik
az A alracs egy atomjat és az abbol 7;-el valo eltolassal kapott B alracs egy atomjat. A 3-as
abran lathatd, az indexek fizikai jelentése, miszerint v jeldli, hogy a c¢s6 atmérdjének melyik
bazisan vagyunk, illetve [ azt, hogy a cs6 iranya mentén melyik a. dlland6 altal meghatarozott
savban. Igy véges hosszisagu csovek esetén is helytallo ez a leiras, annyi kiilonbséggel, hogy
az elsd indexet is megszoritjuk egy intervallumra, tehat [ = 0,2, ..., L, ahol La, a cs6 hosszaval
egyenlo.

3. dbra. A nanocsO parametrizacioja. Forrds [17]. Ezen az abran a jelolés kissé eltér attdl amit
én hasznaltam, itt A; = 7;,i = 1,2,3.

Emlékezziink, hogy az 1-es Osszefliggésben az A alrdcspontokhoz adjuk hozza az elso-
szomszédokba mutaté 7; vektorokat, igy jarva be a B alradcsot. Vegylik észre, hogy a (8, 9)
egyenletekben definialt indexelést ez az eltolds az i = 2,3 esetekben megvaltoztatja, tehat
TAl, + T; # T, Az dltalanos esetet az

TAlLy + T = rBJ-‘y—T{,V—i—TiN (10)



osszefuggés adja meg, ahol 7| = 71 =0, 75 = n/d, 7 = —p, 75, = —m/d, és 7§ = ¢, melynek
segitségével atirhatjuk az 1-es Hamiltoni operatort mint

d-1 3
H==t) 3 > (chicniirvimy +He), (11
l

v=0 j=1

ahol cg L létrehoz, ¢, ;, pedig eltlintet egy 7 elektront az r,;, racspontban, o € {A,B}. A
szemléltetés fontossaga végett az | és v indexekre a Fourier transzforméciokat szerre fogjuk
elvégezni. El6szor a v koordinatat transzformalva a Hamilton operatorunk blokkdiagonalissa
alakul, H = -7~ H,, ahol

3
—t Y Y (€™ ep iy, + He). (12)
=1

Jelen esetben a © = 0,1,...,d — 1 index az elektron nanocsd tengelye koriili palyamomen-
tumanak felel meg, amibdl egy magneses momentum is adodik. Ez a Hamiltoni operator egy
olyan egydimenzios problémat hataroz meg, aminek a racsallanddja a, és furcsa megkotésekkel
rendelkezik a transzportfolyamatokra, hiszen megtorténhet az, hogy adott atomrol az elektron
egyik iranyban els6szomszédra, a masik irdnyban pedig csak masodszomszédra ugorhat, ahogy
ez a 3-as abran is lathato. cLl, ., tehat Iétrehoz, ¢, ,, pedig eltintet egy /1 palyamomentummal
rendelkezd elektront, mely az egydimenzids racs [ indexel jel6lt racspont o alrdcséan tartdzkodik.
Ilyen egydimenzios rendszerek véges eseteiben gyakran el6fordul, hogy ha a rendszer félvezetd
akkor topologikusan védett végallapotok jonnek 1étre, melyek zérus energiajuak. Latni fogjuk,
hogy ez félvezetd csovekben megtorténik.

Transzformalva az [ indexet a 3-as Osszefliggéssel teljesen analog eredményt kapunk

H, = Xk}cl,k,w Ch ) (1) ( fﬂ(ok)* fué@) (cA,k,u) _ %j%%(k)% (13)

CAk,p

, ahol k az 1D Brillouin-zona értékeit veszi fel, —m/a, < k < 7w/a, és

3

fu(k) _ Z ei27ru7—]4’/d6ika27—; ) (14)

J=1

Igy a diszperzids relacio, adott 4 palyamomentum esetére egyszeriien adodik mint E, (k) =
+t|f,.(k)|. Ebbdl az eredménybdl megkaphatjuk a mar emlitett dsszefliggést, miszerint a na-
nocsd fémes, ha n — m oszthaté harommal vagyis az f,(k) fiiggvénynek létezik zérushelye,
melyet azon p €s k értékeknél veszi fel, melyek a K és K’ sarokpontokhoz tartoznak. A kapott
diszperzids relaciok gyakorlatilag megegyeznek az el6z6 alpontban taglalt kvantalasi egyene-
sekkel, tehat az elektron megengedett 1 = 0,1, ...,d — 1 palyamomentumai hatdrozzak meg
oket.

A kvantalasi egyeneseket abrazolhatjuk a reciproktérben, hogy egy szemléletes képet kap-
junk [18]. Definialjuk a Q; és Q- reciproktérbeli vektorokat

Q1= —qbi +pby, Q2= _bl - EbQ’ (15)



melyek szerre a C},/d és R vektorok megfeleldi, tehat teljesiilnek a Q; - Cj/d = Q2 - R = 27
¢s Q- R = Q> - C)/d=0azonossagok. A megengedett hullamszamvektorokat a
@ Q>
k=p—+k— (16)
d |Qy
Osszefiiggés adja meg, ahol 4 = 0,1, ...,d — 1 a mar megszokott palyamomentumot jeldli és
k hasonldan az egydimenzios elsé Brillouin-zonaban vesz fel értékeket. A Q; és Q5 vektorok
egy elemi cellat hataroznak meg a reciproktérben, ez az elemi cella a legalkalmasabb arra, hogy
atlassuk a kvantalasi vonalak szimemtriait. Ahogy az a 4 abran lathat6 a diszperzios relacio
ezen cellan beliil jar be egy periodiust és parhuzamosan fut végig a cella oldalaival.

4. édbra. A kvantalasi egyenesek. Forras [18].

A h, (k) Bloch Hamiltoni matrix antikommutal a o, Pauli matrixal, amit kiralis szimmet-
ridnak nevezni. Ezen szimmetrianak koszonhetden véges tiltott sav esetében definidlhatjuk a
winding szamot adott i pAlyamomentumu elektron esetére

/% dk 9 1
= [ =g f dern) (7)
ahol arg f, (k) jeldli a szoget, amivel a valos tengely pozitiv felét el kell forgatni az origd koriil,
hogy atmenjen az f, (k) komplex szamnak megfelelé ponton. A winding szam szemléletesen
azt jeloli, hogy a f,(k) komplex fiiggvény hanyszor keriili teljesen kérbe az origot, ahogy &
végigmegy az egydimenzios Brillouin-zonan. A winding szamok hatarozzak meg a végeken
1évo, topologikusan védett allapotok N.q4. szamat,

d—1
Neage =4 [w,| (18)
n=0

egy hosszt de véges nanocsd esetében, ezt az 9sszefiiggést a "bulk edge correspondence”-nek
nevezik. A 4-es egyiitthato a kettes spindegeneraltsag ¢€s a cso két vége miatt jelenik meg. A
relacio pontos levezetését most nem taglaljuk. Ezek a végallapotok mind zérd energian talal-
hatoak és félig betoltott spektrum esetén pontosan félig betoltottek.
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2.3. Zart nanocsovek topologiaja

Ebben az alfejezetben a zart nanocsovek altal felvett lehetséges geometridkat taglalom, illetve
azok energiaviszonyait. Az elézdekben bemutatott szamitas, miszerint topologikus allapotok
jelenhetnek meg egy hosszi nanocsdé végén, nyitott csovekre vonatkozott, viszont ezeknek a
csoveknek a kisérleti vizsgalata nehéz. A cs6 végén 1évé atomoknak energetikailag az is ked-
vez0 kedvezd, hogy egy félgomb szerli feliileten szétoszoljanak, megtartva igy a harmas koor-
dinécids szamukat (els6szomszédok szamat) [19, 6]. Felmeriil a kérdés tehat, hogy mi torténik
ekkor a félig betoltott €lallapotokkal. Hogy erre valaszolhassunk eldszor meg kell hatarozni
milyen geometridk megengedettek egy nanocsd végén, illetve, hogy ezek koziil melyikek a leg-
kedvezdébbek energetikailag, végiil ezeket a rendszereket kell vizsgalnunk. Latni fogjuk, hogy
ez az egyszerlnek tlind probléma valdjaban milyen gyorsan bonyolulttd valik, ahogy a nano-
csovek atmérdje nod.

Ha vesziink egy nanocsovet, ami mindkét végén le van zarva, akkor a rendszeriink gyakor-
latilag egy konvex poliéder, melyre fennall Euler térvénye, miszerint

V—-—E+F=2, (19)

ahol V' a csucspontok, esetiinkben az atomok szama, F az élek, esetiinkben az els6szomszédok
kozotti kovalens kotések szama és I’ az oldalak szama, amiket esetiinkben az utobbi kovalens
kotések hataroznak meg. Egyszerii szdmolasokbol adodik, hogy nem létezik csak hatszogekbdl
allo poliéder és, hogy ha csak 6tszogeket engediink meg, akkor atok szdma pontosan 12 kell
legyen. Ez a tény valdjaban a tér gorbiiletét hozza kapcsolatba az elemi sokszdgekkel. Hatszo-
gekkel pontosan le tudunk fedni egy kétdimenzids sikot, igy ezek a zérus gorbiilettel egyeznek
meg, az 6tszogek kisebb szoget zarnak be a csucspontoknal, igy pozitiv gorbiiletet hataroznak
meg, hasonl6 okokbol a hétszogek pedig negativat. Lehetdségiink van hétszogeket is felhasz-
nalni egy konvex poliéder esetében, viszont ekkor minden 1j hétszoghoz egy 6tszoget is hozza
kell adnunk a rendszerhez, hogy a teljes gorbiilet megmaradjon. Ha csak 6tszogeket vesziink
figyelembe tehat a nanocso két végén 6-6 6tszog kell elhelyezkedjen ahhoz, hogy lezardédhas-
son.

is tekinthetiink mint meghosszabbitott fullerénekre. Minden fullerén meghataroz egy nanocso-
vet, viszont egy nanocsOhdz tobb fullerén is tartozhat. Azt a szimpla kérdést, hogy egy adott
nanocsonek hanyféle elrendezésii sisakja lehet a [20] forrasban taglaljak. Elterjett allaspont az
[19, 6], hogy azok a sisakok, melyeken izolalt 6tszogek talalhatdak energetikailag kedvezdbbek,
igy valoszinlibben jonnek létre, ennek megfelelden kiilon foglalkoznak ezzel az esettel, arra a
kovetkeztetésre jutva, hogy a cs6 atmérdjével exponencidlisan n6 a lehetséges sisakok szdma
mindkét esetben. Emiatt gyorsan unpraktikussa valik az 6sszes lehetséges sisak vizsgalata, mas
modszerhez kell folyamodnunk.

A legkisebb energiaju sisakok megtalalasa adott nanocsd esetében egy nagyon nemtrivialis
probléma. Becslést kell adni a sisakon 1év0 atomok szamara, illetve energiaviszonyok vizsgala-
taval meghatarozni az 6tszogek helyét a sisakon. Figyelembe véve sisakokat, melyeken létrejon
egy plusz hétszog-6tszog defekt a probléma még bonyolultabba valik. Sisakok generdlasara a
NanoCap programot hasznaltam, melynek a mukodését a [6, 7], forrasokban taglaljak. Azt
a megallapitast teszik, két ismert sapkaju csovet vizsgalva és DFTB (density functional tight
binding) szamolasokat végezve az generalt csovekre, hogy a program nagy valdszintiséggel ge-
neral kis energidju sisakokat. Ez a program hétszog-0tszog defektekkel rendelkezd sisakokat
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is general, munkam alatt ilyen sisakokat is vizsgaltam, de a fokusz azokon a sisakokon volt,
melyek csak kiilonallo 6tszogeket tartalmaztak, mivel ezeknek van a legnagyobb relevancigja
valds rendszerekre nézve.

2.4. Kernel polinom modszer

Fedett csovek esetében nehéz a nyitott csdvekhez hasonld analitikus szdmolasokat végezni,
hisz elromlanak a transzlacios és forgasi szimmetridink, emiatt a numerikus szamolasi lehetd-
ségek maradnak opcioként. Egzakt diagonalizacidt hasznélva azt az eredményt kaptam, hogy
bizonyos csovek esetében 1éteznek allapotok a tiltott sdvban, most mar nem zérus energian,
am ahogy a csovek méretét noveljiik ezek az allapotok energidja valtozik. Ahhoz, hogy meg-
bizonyosodjunk, ezeket az allapotokat a sisakok generaljak és nem a csdvek véges méretébol
adddnak “végtelen” hossza csoveket kellene vizsgaljunk, melyek hossza eléri az 1000nm-es
nagysagrendet, ami 100 ezres nagysagrendi rendszerméretet jelent. Lathatjuk tehat, hogy ek-
kora rendszerek esetében az egzakt diagonalizacios modszer hasznalhatatlanna valik, kozelitd
moddszerekre van sziikség.

Az ilyen végtelen nanocsdvek vizsgalatara a kernel polinom moédszert hasznaljuk [8], ami-
vel a Csebisev-polinomokat hasznalva sorfejthetjiik a rendszer teljes és lokalis allapotstirtiség
fliggvényeit. Latni fogjuk, hogy ez a modszer j6 konvergenciat ad az analitikus eredményekhez.
A kovetkezokben kitériink a modszer miikddésére €s alapvetd tulajdonséagaira.

Az elsérendii n-edik Csebisev-polynom explicit alakja T,,(z) = cos [n arccos ()], melybdl
levezethetd a

To(z) =1, T_4(x)=Ti(z) ==z,
(20)
Toi1(x) = 22T, (x) — T (),

rekurziv relacio, ami szemlélteti, hogy a fliggvény valoban egy polinom, illetve a késébbiek-
ben fontos szerepet jatszik az iterativ szamoldsokban. Koénnyen belathato, hogy ezek a poli-
nomok bazist alkotnak a [—1,1] intervallumban értelmezett fiiggvények terén az [ _11 fg%(;) dz
bels6 szorzattal. Ennek értelmében a belsd szorzatos terek tulajdonsagai miatt barmely [—1,1]-
ben értelmezett fiiggvény sorfejthetd veliik, ahol az egyiitthatokat a belsd szorzat hatirozza
meg. Numerikus szamolasoknal viszont az a probléma adodik, hogy az integral /1 — 22 sze-
rint divergal, igy a sorfejtés egy modositott valtozatat kell hasznaljuk, miszerint egy tetszdleges

f(z) : [-1,1] — R fiiggvényre

1 o0
= — +2 ndh , 21
ahol az egyiitthatok
1

-1

A valos esetben természetesen csak véges szamu egylitthatokat hatarozunk meg ¢€s a ta-
pasztalat azt mutatja, hogy a sorfejtés eredményének pontossaga gyenge azon pontoknal ahol
a figgvény nem differencialhato, tovabba oszcillaciok jelennek meg szakadasi pontoknal és
szingularitasoknal. Ezeket az oszcillaciokat Gibbs oszcillacidknak nevezziik. Ahhoz, hogy ja-
vitsunk ezeken a problémakhoz az ugynevezett Jackson kernelt fogjuk hasznalni, ami tompitja
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a nagy kitevdjli polinomokbdl ad6dé oszcillaciokat mikdzben megtartja a sorfejtett fiiggvény
szigoru pozitivitasat és az intergraljanak értékét. Ezek a tulajdonsdgok szamunkra mind fon-
tosak, hiszen lokalis allapotsiiriség fliggvényeket fogunk kozeliteni, amik szigortian pozitivak,
integraljuk egy és tobb szakadasi pontot is tartalmazhatnak.

A kernel implementacioja a kovetkez6: minden kiszamolt y,, sorfejtési egylitthatot meg-
szorzunk egy g faktorral, ami az egyiitthato n indexén kiviil fiigg a kiszamolt egyiitthatok M
szamatol és az értéke

1
J l(M —n+1)cos ™ sin——" T } (23)

= t
=M+ M+1 M1 Mt
Bonyolultnak tiing alakja ellenére az a fliggvény egy egyszeru alaku, n fliiggvényében szigo-
rian monotonan csékken 0 és M kozott, egy koszinuszhoz hasonléan. Valdban tehat a magas
kitev6jii polinomok hatasat csokkenti a sorfejtésben. Igy végiil a mar véges szamu kitevokkel
sorfejtett fliggvényiink alakja

M
1 J J
)R —— +2 T ( 24
F@) ® ———— |9 Ho n§_;gu1() (24)

Ahogy mar emlitettiik, esetiinkben a modszert lokalis allapotstirtiség fiiggvények kiszami-
tasdhoz akarjuk hasznalni. Képzeljiink el egy N racsponttal rendelkezd diszkrét rendszert tet-
szbleges H Hamilton operatorral, melynek sajatvektorjai |k), Ej. sajatértékekkel. Legyen az
allapot amelyik adott ¢ racspontra lokalizalodik |i), ezek az allapotok ortonormalt bazist alkot-
nak a Hilbert téren. Igy a lokalis 4llapotsiiriiség az i racsponton

1 N
(B) =5 D_ k) Po(E — Ey), (25)
k=1

ami valdjaban az 7 racspont kontribucioja az energiaspektrumhoz. Visszahelyettesitve ezt a
22-es kifejezésbe

N
S 1GlR T ()

(il k) (kIT () |k) (26)

ZIH
ol
Il
Ii

I
=
WE

i
I

Il
=
WE

(i) (T (H)IR) (M) = < GITL ()

B
Il
—

ahol H a rendszer Hamilton operatora. A gyakorlatban, a gyorsasag miatt a 7,,(H) |i) alla-
potokat a 20-as relacid alapjan, iteralva szamitjuk ki egymasbal.

Fontos kiemelni, hogy az energia sajatértékek altalaban nem esnek bele a [—1, 1] interval-
lumba. Tovabba ha beleesnek akkor a sorbefejtés alatt pontossagot vesztiink, hisz a fliggvény
egy része amit kozeliteni probalunk a konstans zér6. Emiatt minden esetben ajanlott ujranor-
malni a Hamilton operatort, hogy sajatértékei pontosan a [—1, 1] intervallumba essenek. Ehhez
kell a maximum ¢és minimum energiak ismerete, amikre becslést adhatunk ismert algoritmusok
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segitségevel is, de a mi esetiinkben szerencsére ezek az értékek ismertek lesznek. A matrix
atskalazhato mint H = (H — b)/a, ahol

a = (Ema:t - Emm)/(z - 6)7 (27)

b= (Emax + Emm)/2 (28)

Az Kkis értékii e paraméter a stabilitasi problémakat akadalyoz meg, amik felmeriilnek ha a spekt-
rumba beleesnek a [—1,1] intervallum hatérai. A mi esetiinkben ezt 0.01-nek valasztottuk meg.
Az energia ugyanigy skalazodik.

Egy matrix vektor szorzas id6 komplexitasa ritka matrixok esetén O(N), igy M darab
egyiitthato kiszamitasa esetén a teljes iteracid6 O(M N) operaciot kivan. Ez nagy gyorsuls
az egzakt diagonalizacioval szemben, ahol még ritka matrixokat hasznalva is az idékomple-
xitas O(N?) és O(N?) kozé adodik. Igy egy altalanos, személyi szamitogépet hasznalva is
lehetdségiink van 100 ezres nagysagrendii rendszerek vizsgalatara.

3. Eredmények

3.1. Kernel polinom modszer tulajdonsagai

Ebben a fejezetben taglalom, hogy milyen konvergenciat mutat a leirt numerikus médszer a
nanocs6 analitikus spektrumahoz €s, hogy ennek fiiggvényében milyen paramétereket valasz-
tottam a késébbi szdmolasokhoz.

Ha megvizsgaljuk a 24-es 0sszefliggést latjuk, hogy a sorfejtés egyetlen bemeneti paramé-
tere a u, sorfejtési paraméterek M szdma. Minél nagyobb ez a paraméter az algoritmus annal
pontosabban megkozeliti a kiszamolni kivant fliggvényt, ami esetiinkben a 25-0s egyenldség
altal definialt lokalis allapotstirtiség. Lathato, hogy diszkrét rendszer esetén a lokalis allapotsii-
riiség gyakorlatilag egymastol valtozo tavolsagokra 1évo, kiilonbozd sulyt Dirac deltdkat haté-
roz meg. A T),(x) Csebisev-polinomok minél nagyobb kitevdjlick annal er6sebben oszcillalnak
az értelmezési tartomanyukon, igy arra kovetkeztetiink, hogy megfelelden siirti spektrum és kis
M esetén az algoritmus a Dirac deltdk “burkoldjat” fogja kozeliteni, hisz a sorfejtési fiiggveé-
nyek kozott nem szerepel olyan, aminek a meredeksége elég nagy ahhoz, hogy barmely két
dirac delta kozott csokkenni, vagy noni tudjon. Abban az esetben viszont, ha az M elég nagy,
az algoritmus elkezdi kozeliteni magukat a Dirac deltdkat, ami eleinte egy oszcillacidonak tii-
n6 eredményhez vezet (5-as abra) €s ahogy M tovabb nd kirajzolddnak a Dirac deltak alakjai.
Természetesen nem praktikus felbontani az 6sszes Dirac deltat, de az fontos, hogy a sorfejtés
pontos legyen annyira, hogy a sorfejtett fliggvény 0sszes kiilonb6zd helyen 1évd szingularita-
sa tisztan latszodjon, hogy kvalitativ képet kaphassunk a rendszer energidir6l. A nanocsdvek
tombbeli lokalis allapotsiiriiségiik esetében a kiralitds ndvelésével a szingularitdsok szama és
stirlisége nd. A (8,3)-as csOnek egzaktul kiszamolt energiaspektruma, allapotsiiriisége €s a ko-
zelitett tombbeli lokalis allapotsiirisége a 5-0s abran lathatd. A megjelend szingularitdsokat,
melyek az energiaspektrum lokalis minimum és maximum helyeibdl adodnak Van Hove szin-
gularitasoknak hivjuk.

Tobb szamitast elvégezve azt tapasztaltam, hogy a nanocsovek spektruma esetén a megem-
litett oszcillaciok nagyjabol akkor kezdenek megjelenni miutan a sorfejtési egyiitthatok szama
eléri a rendszerméret nyolcad részét, tehat M > N /8. A cél minél nagyobb rendszerszamu
csovek vizsgalata volt, hogy a lehetd legnagyobb pontossagot tudjuk elérni a sorfejtésben és
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5. abra. A (8,3)-as nanocs6 spektruménak vizsgalata.

Bal oldalon a végtelen hosszu cs6 analitikusan szamolt energiaspektruma. Kozépen az ebbdl
szamitott allapotsilirliség. Jobb oldalon a Csebisev-modszerrel szdmolt lokalis allapotsiiriisége
egy ~ 1600nm-es csd kdzepénél 1év4 atomnak.

meg tudjuk kiilonboztetni a felmeriild rezonancidkat €és szingularitadsokat. A rendszerméretet
N = 160-ezernek vettiik minden szdmolasban, amit foként a szamitasi kapacitasunk végessége
hatarozott meg. Ahogy noveljiik a csdvek kiralitasat, agy ndé az atmérdjiik is és ezzel a lehet-
séges atomszam a csé egy elemi cellajaban. Igy altaldnosan minél nagyobb egy csé atmérdje
annal révidebb a hossza adott rendszerméret esetén. A valasztott rendszerméretre a legnagyobb
atmérdji csovek is elérik az 1pum-es hosszusagot, ami kvantummechanikailag végtelennek te-
kinthet. Ebben az esetben a vizsgalt (8,3)-as kiralitdsi cs6 nagyjabol 1600nm. A sorfejtési
egyiitthatok szamat M = 12000-nek valasztottam meg, mivel az volt a tapasztalat, hogy ez
elég nagy érték ahhoz, hogy a szingularitasok szépen elkiiloniiljenek és annyival kisebb N /8-
nal, hogy nem mertil fel az oszcillaciok problémaja.

A 6-0s abran, felnagyitva lathato a 5-0s abra besatirozott régidja, ami a négy, egymashoz
legkozelebbi szingularitast tartalmazza. Jol lathato a sorfejtett esetben is szépen elkiiloniild
szingularitisok csucsai és a hasonlosag az analitikus és a sorfejtett allapotsiiriiség kozott. Ab-
razoltam tovabba egy esetet, ahol az emlitett oszcillaciok 1épnek fel, melyek abban a régidkban
a leglatvanyosabbak, ahol kicsi az allapotsiiriség, mivel itt vannak a Dirac deltak egymastol a
legtavolabb.

3.2. Egzakt spektrumok vizsgalata

Ahogy a bevezetében emlitettem, a dolgozat f6 célja az volt, hogy valaszt adjunk a kérdésre,
miszerint 1étezhetnek-e olyan lefedett nanocsdvek melyeknek a tiltott savjaban félig betoltott
kotott allapotok talalhatéak, hasonloan a fedetlen nanocsdvekhez. A kutatasom alatt tobb cso-
nek megvizsgaltam az egzakt spektrumat, ebben a fejezetben dsszesitem a megfigyeléseimet a
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6. abra. Rakozelitve az 5-0s abra besatirozott sdvjara, ami a négy legkdzelebbi Van Hove szin-
gularitast tartalmazza.

tiltott savban felbukkano sajatértékek tulajdonsagaival kapcsolatban, felallitva egy rendszere-
z¢€st.

A kivalasztott sisakok esetében figyeltem arra, hogy ahol lehetséges, eléforduljanak olyan
sisakok, melyeken csak szeparalt 6tszogeket tartalmaznak, mivel ezek a legkisebb energiaju
elrendezések. Ezeken kiviil az altalanossag végett ahol rendelkezésre allt vizsgaltam sisakokat
melyeken érintkez0 6tszogek, illetve hétszogek is megtalalhatdak. Az Gsszes csovet vizsgaltam,
melynek az atmérdje nagyobb mint 0.65nm, félvezetd és a kiralitasara fennall, hogy n,m < 11.
Ez 6sszesen 31 kiilonbdzo nanocsd és figyelembe véve a sisakokat 149 kiilonb6z6 rendszer.

Kiilonbozd cs6hosszakat vizsgaltam, N ~ 10-ezres rendszerméretig. Az volt a tapasztalat,
hogy a tiltott sdvban paros szadmu sajatallapot jelenik meg, melyek az IPR (inverse participati-
on ratio) mérték alapjan hossztol fiiggetleniil néhany atomra terjednek ki, tovabba, hogy ahogy
noveljik a cs6 hosszat kettesével degeneraltta valnak és ezek a 1étrejovo sajatallapot parok kii-
16nb6z6 energidkhoz konvergalnak be. Abrazolva a megtalalasi valoszintiségeket azt lattam,
hogy ezek az allapotok a csd végein lokalizalddnak, illetve, hogy az azonos energiaju éallapo-
tok a cso ellentétes végein talalhatdak és egymas tiikorképei. Ebbdl arra kovetkeztethetiink,
hogy ezeket az éallapotokat a sisakok eredményezik és azért valnak kettesével degeneralttd a
csé méretének novekedésével, mert egyre jobban kozelitenek a félvégtelen nanocsd spektru-
mahoz, amely a két sisakra a szimmetria miatt ugyanaz. Ezeket az eredményeket megerdsitik
a Csebisev-moddszerrel szamitott végtelen csovek sisak atomjainak a lokalis allapotstiriiségei.
Szamoléasokat végezve olyan csovekre melyeknek az egyik fele zart és a masik nyilt azt 1atjuk,
hogy a degeneralt parokbol egy-egy allapot eltlinik és megjelenik két kotott allapot a tiltott sav
két sz€lén, ellentétes energidkon. Ilyen félvégtelen csovekben a Csebisev-modszert hasznal-
va azt latjuk, hogy az Gjonnan megjelent kotott allapotok csak a szabad végen taldlhatok meg
¢s a sisak lokalis allapotstirisége nem valtozik meg, alatamasztva, hogy a kétszeresen fedett
nanocs0 kotott allapotait a sisakok eredményezik.
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A sisakokra lokalizalodott allapotok szama szerint hdrom eset kiilonboztethetd meg: egy
sisak 1, 2, vagy 3 allapotot hoz létre, ami a spektrumban 2, 4, vagy 6 allapotként jelenik meg
a tiltott sdvban. Az els6 és masodik esetek szerre 72 és 67-szer torténnek meg, majdnem az
esetek felében, mig a harmadik eset csupan 8-szor jon 1étre. Az elsO esetben a két allapoton
sosem talalhat6 elektron, a Fermi-energia mindig a vegyértéksav tetején talalhato, tovabba a két
degeneralt allapot mindig a tiltott sav also részében, vagy a zérd energia kornyékén talalhato,
sosem a vezetési sav kozelében. A masodik eset két alesetre bonthatd: az elso alesetben, a
négy allapotbodl kettd a vezetési sav kozelében talalhato és az egyik kotott allapot sem betoltott,
a masodik alesetben viszont a kisebb energiaval rendelkezd sajatérték par a vegyérték sdvhoz
kozel helyezkedik el és minden esetben pontosan egy allapota betoltott. Egy ilyen aleset a 7-es
abran lathat6. A harmadik esetben a degeneralt dllapotparokbol egy a vezetési sdvhoz, egy pedig
a vegyérték savhoz van kozel és a harmadik valahol a kettd kozott helyezkedik el. Ezekben az
esetekben a vegyértéksavhoz kozeli allapotparbdl ugyancsak pontosan egy betoltott.
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7. abra. A tiltott savban 1év6 kotott allapotokbdl a kisebb energidjuiak félig vannak betdltve, az
elektronok igy itt megoszlanak a két allapot kozott.

Tobb esetet talaltunk tehat ahol a tiltott savban félig betdltott, degeneralt allapotok talalha-
toak, 26-ot a megvizsgalt 149-bdl. Az a konkluzidnk, hogy a sisakok az esetek zomében kotott
allapotokat hoznak létre a tiltott sdvban. Az, hogy egy sisak miért egy, kettd, vagy harom alla-
potot hoz létre, illetve, hogy egy sisak par mikor hoz Iétre félig betoltott allapotparokat nehéz
megallapitani. A tapasztalat annyit mutat, hogy a két sisak egyiitt legfeljebb egy elektront visz
fel a tiltott savba a vegyérték savbol.

3.3. Kivalasztott nanocsovek eredményei

A kovetkezokben bemutatok egy rendszert, melynek a tiltott savjaban félig betoltott, degeneralt
allapotok talalhatoak, tovabba egy nagyobb térbeli szimmetriaval rendelkezd rendszert, melyen
a rezonanciak egy része kiemelkedden éles.

Ahogy azt az elméleti 6sszefoglaloban emlitettem a cs6 atmérdjének méretével exponencia-
lisan nd a lehetséges sisakok szama. A (7,5)-0s csdvek esetében azon sisakok szama, melyeken
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csak kiilonallo 6tszogek talalhatdak 14, ami egy relative kis szam [20]. A NanoCap program
két sisak az energetikailag legkedvezobb ezen nanocsd esetében. Kiszamitva a spektrumot azt
vettiik észre, hogy minden sisak esetében 1étrejonnek félig betoltott kotott allapotok, még azok-
ban is amikor a sisakokon hétszogek is talalhatoak. Vizsgalatok azt mutatjak, hogy a (7,5)-0s
csovek el6fordulési aranya magas valds mintak esetében [19].

A véges rendszer egzakt diagonalizacidjanak az eredménye a 7-es dbran lathato, ahol az alsé
kotott allapot valdban félig betdltott, a kotott allapotok elrendezése kdveti az el6z6 alfejezetben
taglaltakat. A Csebisev-moddszerrel kiszdmitottam az dsszes sisak atom lokalis allapotstiriiségét,
melyek nagyon nemtrivialis tulajdonsagokat mutattak. Az volt a varakozas, hogy a sisak nélkiili
csOvon megjelend végallapotok rezonancidk formajaban szétterjednek a sisakon és, hogy sza-
muk és talan elhelyezkedésiik latvanyosan fliggeni fog az 6tszogek szamatol és helyétdl. Mivel
az Otszogek pertulbaljak a rendszert ez igy is van, viszont a rezonanciak szélessége ¢s magassa-
ga a rendszerek nagy részére atomonként erdsen fluktual, nehéz kiilonvalasztani és lokalizalni
oket, igy a szdmukra is csak egy becslést tudunk mondani. A vizsgalt (7,5)-0s csO egy olyan
OtszO0g atomjanak a lokalis allapotsiiriisége, amin a rezonancidk nagy része megjelenik a 8-as
abran lathato.
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8. abra. A vizsgalt (7,5)-0s cs6 karakterisztikus rezonancidi. Kékkel a tdmbbeli, narancssarga-
val egy sisakatom lokalis allapotsiiriisége.

Elsére észrevehetjiik, hogy a megallapitott tiltott sdvon beliili kotott allapotok valoban meg-
jelennek. Az ezeknél felvett allapotstirliség egy nagysagrenddel nagyobb a tobbi rezonanciaé-
nal, igy belenagyitottunk a spektrumba, hogy az 6sszes rezonancia jol lathato legyen.

Az egyetlen hely ahol az allapotsiiriség pontosan felveszi egy Van Hove szingularitas alak-
jat a legkisebb energianal talalhatd, aminek az értéke —3¢. Ez a tulajdonsaga a lokalis allapot-
stirliségnek az dsszes atom esetében megjelenik, az dsszes vizsgalt csénél. Ennek az oka az,
hogy a csé lezarasaval a rendszer visszanyeri a koordindcids szamat minden atomra. Végtelen
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cs esetében minden atomnak harom szomszédja van, ha elvagjuk a csdvet akkor a végeknél
ez a tulajdonsag elvész, de lefedés utan ijra megjelenik. Az, hogy a —3t sajatértéke a végte-
len nanocsOnek és egy tetszéleges méretli lefedett nanocsdnek is konnyen lathato. A végtelen
csO esetében a diszperzids relaciot a 14-es dsszefiiggés adja, ami harom komplex szam Gssze-
gének az abszolut értéke, megszorozva +t-vel. Harom komplex szam 0sszegének az abszolut
értéke maximum harom lehet, igy a diszperzios relacio also szélséértéke —3¢, amit 1 = 0-t
és k = 0-nal fel is vesz. A fedett csé esetében, mivel minden atom harom masikhoz kapcso-
¢s oszlopban pontosan harom —t tag szerepel. A normalt konstans vektor, melynek minden
eleme v/ N ennek a matrixnak sajatvektora lesz, —3¢ sajatértékkel. Ez az érvelés a végtelen csé
esetén is helyt all, végtelen nagy matrixra gondolva. Az a tapasztalatunk viszont, hogy a lokalis
allapotstiriség ennél a szingularitdsnal mindig nagyjabol kétszer akkora a csé végi atomokat
vizsgalva, mint a cs6 kozepén, emiatt ezt a csucsot is rezonancidnak szamoljuk.

A tobbi megjeldlt rezonancian lathatjuk, hogy teljesen kiilonb6z6 alakokat vehetnek fel.
A 6-ossal jeloltet ugy tiinik, hogy az ottani Van Hove szingularitas adja, viszont rakozelitve
lathato, hogy a csucsaik nem egy energian helyezkednek el. A szingularitas valdsziniileg csak
hatassal van ra. Altalanosan azt lathatjuk, hogy a lokalis allapotsiiriiségeknek torési pontjai
vannak a Van Hove szingularitdsokndl. A sziirkével jelzett rezonancidk példaul, melyekbdl
a pozitiv energiaju erre az atomra nem jelenik meg, a siirtin elhelyezkedd szingularitdsokra
iilnek fel altalaban. A 9-es rezonanciat kettdnek szdmoljuk, mivel tobb esetben is kettévalik
a csucsa. Lathatjuk, hogy a szingularitast és a kotott allapotokat is szamolva 12 rezonanciat
kapunk. Ez pont a hatszogek kétszerese, viszont természetesen nem preciz vizsgalattal kaptuk
ezt az eredményt. Megeshet az is, hogy egy csucs valojaban tobb rezonanciabdl all, vagy pont
ellenkezdleg, hogy egy rezonanciat kétszer szamoltunk, mert pont megtorik egy szingularitason.

Tobb csovet megvizsgalva azt talaltuk, hogy az elsd szingularitason és a kotott allapotokon
kiviil altaldban 7-9 jol megkiilonboztethetd rezonancia cstics jelenik meg €s mindig talalhatdak
kérdéses régiok, ahol nehéz pontos megallapitdsokat tenni. Tovabba az a tapasztalat, hogy
nem jelennek meg rezonancidk az energiaspektrum als6 harmaddban, az alapallapoti eseten
kiviil. Ennek az okét viszont nehéz megmondani. Ugy tiinik, hogy azokon a helyeken ahol
egymashoz nagyon kozel (egy ~ 0.3eV -os intervallumon beliil) tobb Van Hove szingularitas
talalhaté nagyobb eséllyel jelennek meg rezonanciak. Egy érdekes eset még a 9-es Van Hove
szingularitas analdgidi. Az a tapasztalat, hogy az utolsé elétti és a kettvel utolso elétti Van
Hove szingularitasok kozott nagy eséllyel jon 1étre rezonancia. Ennek a rezonancianak a sisakon
val6 kiterjedése is eltér a tobbinek a tulajdonsagaitol. Ezekrdl abrak a fiiggelékben talalhatok.

A rezonancidk kiterjedését a sisakon a kdvetkez6 modon hataroztam meg. Minden sisaka-
tomra kiszamoltam a lokalis allapotstiriiséget és megnéztem, hogy a jeldlt rezonanciak cstcsai
milyen értékeket vesz fel, majd ezeket az értékeket abrazoltam a cs6 sisakjanak térbeli abrajan.
A csucsok magassagat az atomok méretével és szinskalaval is jeldltem. A tiltott savbeli félig
betdltott kotott allapot esetében (4-essel jelolve) ezt a 9-es abran jelenitettem meg. Megfigyel-
hetjiik, hogy az allapot foként két 6tszogre lokalizalodik, mutatva a kapcsolatot az 6tszogek €s
az allapot kozott. A figgelékben lathato a tobbi rezonancia kiterjedése. Altalinossagban azt
figyeltem meg, hogy a tiltott savbeli allapotok mindig valamely 6tszogekre lokalizalodnak és,
hogy a zérus energiahoz kozeli allapotok adjak a legnagyobb allapotsiiriiség értékeket. Ennyire
altalanos szabalyok mar nem mondhatdak el a tobbi rezonanciarol. Vannak esetek amikor 6t-
szogekre lokalizalodnak, vagy csak kissé részesitik 6ket elonyben és az egész sisakon majdnem
egyenletesen oszlanak el, vagy teljesen figyelmen kiviil hagyjak ket. Erdekes megfigyelés,
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A félig betoltott kotott allapot kiterjedése az atomi LDOS-ek szerint

40
35
30
25
20
15
10

9. dbra. A vizsgalt (7,5)-0s kiralitasii nanocsd kupakja, abrazolva rajta a félig betoltott kotott
allapot kiterjedését.

hogy az emlitett 9-es rezonancidhoz hasonld, mas csdveken is megjelend rezonanciak a sisa-
kon 1év06 kiterjedésiikben is hasonldsdgot mutatnak, nem csak a spektrumon beliili helyiikben.
A vizsgalt rendszerekben a sisakokon sok atomra kiterjednek, figyelmen kiviil hagyva az 6t-
szogek és hatszogek kozti kiilonbséget, €s nagysaguk mintha lokalis szimmetridkat kdvetne.
Ezekrdl az esetekrdl abrak a fliggelékben talalhatok.

Végiil bemutatok egy (8,4)-es kiralitdsti nanocsovet, mint egy specidlis eset, mely olyan
sisakkal rendelkezik ami inverzios szimmetriat mutat. Kiralis nanocsdveknél ritka az, hogy a
sisak barmilyen szimmetridval rendelkezzenek, ez volt az egyetlen inverzios szimmetriaval ren-
delkez6 amit talaltam. Ennél a csénél tobb szingularitasba atmend rezonancia talalhato, amik
hasonloak az el6zd példaban latott tiltott savbeli csucsokhoz. Annak érdekében, hogy az 6sszes
rezonanciat egy abran lathassuk Osszeadtuk a sisakon 1év0 Osszes atom lokalis allapotsiiriisé-
gét és ezt lenormaltuk a sisakatomok szdmaval. Ezt a modszert az el6z6 rendszer esetében is
probaltam alkalmazni, viszont voltak rezonanciak melyeknek a mérete nagyon lecsokkent és
nehezen voltak kivehetdéek. Lehetséges, hogy kissé finomitva az elgondolason, példaul egy
okosan definialt hattér kivonésaval felerdsithetok a rezonanciak, pontosabb képet kapva réluk.
A spektrum a 10-es abran lathato.

Egybdl szembetiinnek a 3, 4, 9 és 10-es rezonanciak, melyek gyakorlatilag szingularitdsok
¢s mivel egy Van Hove szingularitasokhoz nincsenek kozel, azt feltételezhetjiik, hogy teljesen
a sisakok hoztak létre 6ket. Egy (10,0)-as kiralitast csévet talaltam még, aminek a sisakja 5-
0s forgasi szimmetriaval rendelkezett. Ennek a lokalis allapotsiiriiségében is lathatéak voltak
hasonl6 szingularitasok a vegyérték és vezetési sdvokban, méghozza kettdvel tobb. Az 4brak
errdl a spektrumrdl és a sisakrol a fiiggelékben lathatoak. Szimmetriamentes sisakok esetén
hasonldan éles rezonancidk sosem jelentek meg, tehat ezeknek a megjelenése kapcsolatban 4ll
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10. dbra. A vizsgalt (8,4)-es cs6 karakterisztikus rezonancidi. Kékkel a tombbeli lokalis alla-
potstiriség, narancssargaval a sisak 0sszes atomjara szamolt lokalis allapotsiiriségek 0sszege,
normalva a sisakaromok szamaval.

valahogy a szimmetriaval. Karakterisztikus rezonancia még a 6-0s. TOobb csO esetén megtor-
ténik az, hogy a tiltott sdv valamelyik hataran 1étrejon egy rezonancia és felveszi az ott 1évo
szingularitas alakjat.

Ebben az esetben a savban 1évd egyetlen kotott allapot kiterjedését mutatom be, mely a
11-es abran lathato. Eszrevehetd, hogy az inverzios szimmetria értelmében minden egymassal
ekvivalens atomon az allapot kiterjedése megegyez6é mértékii. Valoban, maguk a teljes lokalis
allapotstriiségek megegyeznek az egymasnak megfeleld atomok esetében. Ez a tulajdonsag
a (10, 4)-es kiralitasti csonél még latvanyosabb, amirdl abrak a fiiggelékben talalhatoak. Itt
is megfigyelhetd az, hogy az allappot foként az 6tszogekre terjed ki a legjobban, bar a tobbi
atomon is véges megtalalasi valosziniisége van. Erdekes viszont, hogy a 3, 4, 6, 8 és 9-es rezo-
nanciak mind erésen 6tszogekre lokalizaltak, legalabb annyira mint a k6tott allapot. Ahogy azt
az elézoleg vizsgalt (7,5)-0s csonél megfigyeltiik, az utolsé rezonancia itt is teljesen kiilonb6z6
szabalyok szerint tlinik lokalizal6édni. Ez a rezonancia a (10,0)-as cs6nél is fellép és hasonldéan
eliit a tobbi lokalizacidjatol, errdl abra ugyancsak a fliggelékben talalhato.

3.4. Kétatomos Hubbard-modell

Ebben a fejezetben szamolasokat végzek egy egyszerli kétatomos Hubbard modellen annak a
vizsgalatara, hogyan viselkedhetnek a csé végén lokalizalt elektronok. Spint is figyelembe vé-
ve a 7-es abran lathat6 félig betoltott degeneralt allapotokon kettd-kettd elektron tartdzkodhat.
A félig betoltottség miatt tehat pontosan két elektron talalhatd négy allapoton. A degeneracio
miatt ezek az elektronok a két allapot kozott, tehat a csé két vége kozott barhol elhelyezked-
hetnek. Ez egy két racshelyes problémat ad, melyben két elektron szerepel. Egy modell, ami
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11. abra. A vizsgalt (8,4)-es kiralitasti nanocso kupakja, dbrazolva rajta a félig betoltott kotott
allapot kiterjedését.

A félig betoltott kotott allapot kiterjedése az atomi LDOS-ek szerint

az elektronok mozgasan kiviil figyelembe veszi azt, hogy egy helyen két kiilonb6z6 spinti ré-
szecske is tartozkodhat és figyelembe veszi az egy racsponton tartézkodo elektronok kozotti
Coulomb kolcsonhatast a Hubbard modell. Ennek a modellnek a Hamiltoni operatora a

H=—v Z(C;SC]"S +H.c.)+ UZ niyng, s€ {4} (29)
(i.5) i

alakot veszi fel, ahol v az atfedési integral, c;r’s és c; s operatorok szerre létrehoznak és eltlin-
tetnek egy s spinii elektront az i helyen, tovabba (i,j) a rendezett elsdszomszédokra szummaz.
Az U tag reprezentalja a Coulomb kdlcsonhatasbol adodo potencidlndvekedést abban az eset-
ben ha két elektron ugyanazon a helyen tartézkodik. n;; = cj’sci,s az s spinll részecskeszam
operator az i racshelyen. Természetesen esetlinkben, mivel csak két racshelyilink van ahol az
elektronjaink tartozkodhatnak nagyon leegyszeriisddik a probléma. A nanocsd esetében az U-
t egy allando értéknek tekintjiik, v pedig a csé hosszanak novelésével csokken, mivel egyre

tavolabb keriilnek egymastol a lehetséges elektronhelyek.
Jelolje a |s11512, S21522), 55 € {1, ), 0} és si1 # 50 vektor azt az allapotot amikor az elsé
racshelyen s11 515 spinili, masodik rdcshelyen s s90 spinii elektronok tartozkodnak. A bazisvek-
torokat sorban [11,0), |0, 1), [T, 1), 14, 4) 51T, 4) s |4, T)-nak valasztva a Hamilton operator a
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U 0 00 —y v
0O U 00 —y v
0O 0 00 0 O
H= 0O 0 00 0 O (30)
-y —y 0 0 0 O
v v 00 0 O

alakot veszi fel, melynek sajatértékei és sajatallapotai, tovabba a sajatallapotok spinjei az 1-es
tablazatban talalhatoak, ahol

o U+ \/U?+ 162
:l::

(31
4y
és az N valtozok a normalasi egyiitthatok.
Sajatértékek Sajatallapotok S
o= § — Y0520 | 32 [C- (11,00 +10,70) + [1,4) = L. D) | 20-/N-
T, 1) 1
E, = 0 (Triplettek) 0 1) ]
(11, 4) + 14 1) 1
B = U (Szinglet) | (114, 0) — 0,11)) 0
By =Y 4+ YT T [CL(I1,0) + (0, 19)) + [, 4) = 11, D] | 204 /N

1. tablazat. A kétatomos Hubbard modell Hamilton operatoranak sajatértékei €s sajatallapotai
két elektron esetén.

Az els6 két sajatallapot tehat az 1 és —1 spinti triplettek, a harmadik bedig a szinglet allapot
¢s csak az elsé két sajatallapot esetében van a rendszernek véges spinje. Sorbarendezve a sajat-
értékeket: Fs a legkissebb, utana kovetkeznek F, s, F5 sajatértékek harmas degeneracioval,
majd végiil E, és és utana Eg.

A rendszeriink egyetlen valtoztathatd paramétere a v, ez befolydsolja a rendszer viselke-
deését. Eldszor vizsgaljuk meg azt a hataresetet, amikor a c¢sé hossza tart a végtelenbe, tehat
v = 0 = U/y — oo. A természetes varakozas az, hogy ekkor a Coulomb kolcsonha-
tas miatt a két elektron a csé két végére lokalizalodik és teljesen fiiggetlenek lesznek, tehat a
514, 4511 4) 5 |4, T) allapotok egyenlé valoszintiséggel jonnek 1étre, mig az |1, 0) , [0, 1)
allapotok sosem. Lathatjuk viszont, hogy a |1,1),|] , J) allapotok nem szerepelnek az E5-0s
alapallapotban, igy meg kell vizsgalnunk mi torténik a sajatértékekkel az emlitett hataresetben.
Ahogy U /v — oo a sajatértékekre fennall, hogy F5 — 0 és Fg — U, tehat a rendszer két
degeneralt sajatallapotra redukalodik, a zérus energiaja alapallapotra, amiben az els6 harom és
az 0todik sajatvektorok szerepelnek és az U energids allapotra, amiben a 4-es és 6-0s sajatvek-
torok szerepelnek. Elég hosszi csonél annyira kicsi lesz a kiilonbség az emlitett sajatenergiak
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kozott, hogy a véges hdmérséklet miatt az elektronok szabadon felvehetik barmelyik zérus ener-
giahoz kozeli sajatallapotot, egyenld valdszintiséggel. Tovabba a hataresetben C'= — 0, tehat
a|ftl,0),]0,1])) esetek valosziniisége valoban 0-hoz tart, igy hosszl cs6 esetében valoban flig-

getlen spineket kapunk a végeken.
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12. abra. (a) A Hubbard modell energiai az U /t hanyados fliggvényében.
(b) Teli vonalak: annak a valoszinlisége, hogy az adott bazisok egyikét kapjuk az alapallapot-
bol kiindulva, Attetszé vonalak: annak a valdsziniisége, hogy az adott bazisok egyikét kapjuk
anagy U/t érték esetén kialakult degeneralt alapallapotbol kiindulva. Az egy szinnel jelolt al-

lapotok degeneraltak.

10*

Az energiak teljes U /v-t6] valo fiiggését és az alapallapotbol vett el6fordulasi valosziniisé-
geit a kiilonb6z6 bazisvektoroknak a 12-es abran lathatjuk. Ahogy azt vartuk, az |1,1) és ||, |)
esetek valoszintisége mindeniitt zérus, tovabba, hogy az U /v — 0 esetben az ellentétes spinii
elektronok minden lehetséges allapotban ugyanolyan valdszintiséggel jelennek meg. A mi ese-
tiinkben ez azt szemlélteti, hogy ahogy a csé egyre rovidebb lesz annal kisebb energiaba keriil
a cs6 két vége kozotti ugras. A nagy U /v régidban a masodik abra relevanciajat veszti, ahogy
E5 megkozeliti a zérus energiat és az elektronok atléphetnek az elsé harom sajatallapotba is.
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Természetesen a valos rendszer a taglaltnal joval dsszetettebb, nem vettem figyelembe a
kiilonb6z6 végeken 1évo elektronok kozotti Coulomb kdlesonhatdst, méagneses kdlcsonhatast,
illetve a véges hdmérséklet hatasat is csak az extrém hataresetben allapitottam meg. Mindezek
ellenére jo kvalitativ képet kaptunk a spinek viselkedésérdl. A problémat sokkal pontosabban
Pascu és kollégai vizsgaltak [5], ahol megmutattak, hogy a szoros kotésii modellben adodo topo-
logikusan védett végallapotok akkor is 1étrejonnek, ha figyelembe veszik a nanocsd gorbiiletétol
fliggd mésodszomszédok kozotti atfedést, tovabba a tetszélegesen tavoli Coulomb kdlecsonha-
tast. Arra az eredményre jutottak, hogy a cs6 végén lokalizalodott spinek kozotti kolcsonhatas
fligg a spinek nagysagatol, a csd hosszatol és a kdrnyezet relativ permittivitasatol. Az 1/2-es
spinti végek esetében a kolcsonhatas mindig ferromagneses ¢és a csé hosszanak novelésével ex-
ponencialisan csokken. Az 1 és magasabb spinii végallapotok rovid csévek esetében (a (8,3)-as
csére ez < Hhnm) a kdlecsOnhatas antiferromagneses és a csé novelésével ferromagnesessé valik,
majd hasonldan exponencialisan csokken. Az utobbi atmenet érzékeny a kdrnyezet relativ per-
meabilitdsara, melynek pontos megvalasztasaval akar fiiggetlen spinek is 1étrehozhatdk a csd
végeén, igy ez a mechanizmus akar lehetdséget adhat csé végi spinek manipulalasara.

Ha kisérletileg is realizalhat6 a cs6 végi spinek és kolcsonhatasuk manipulacioja az egy 1j
kvantumszamitastechnikai platformot jelenthetne. Ahogy azt emlitettem a nyilt csdvek eseté-
ben a kisérletek elvégzése nehéz, viszont lathattuk, hogy fedett nanocsdvek végein is 1étrejo-
hetnek spinek és igy megfeleldek lehetnek hasonlo kisérletek elvégzéséhez.

3.5. Tobb cs6 eredménye és a specialis nanocso

Végiil bemutatom az dsszes vizsgalt csé eredményét és kitérek egy specidlis esetre ami jo alany
lehet valos kisérletek elvégzésére. A nanocsoveket aszerint osztalyoztam, hogy talaltam-e olyan
sisakot, ami félig betoltott kotott allapotot general, illetve, hogy ezekbdl melyikek azok, melye-
ken csak szeparalt 6tszogek talalhatoak. Az eredmények a 13-as dbran lathatoéak. A kiralitasbol
ado6do szimmetria miatt az abra szimmetrikus a 45°-0s egyenesre. Szimmetria, vagy szabaly-
szerliség nem lathatd a tablazatban, tehat a kiralitas szerepérdl a folyamatban nem vonhatunk
le kovetkeztetést.

Mivel ugy tlinik, hogy a sisakok hatdrozzdk meg a 1étrejovo allapotok szamat a tiltott sav-
ban, nagy kiralitast csovekre azt gondolhatnank, hogy sok kiilonb6zd sisakot vizsgalva fogunk
talalni olyat ami félig betoltott allapotot hoz 1étre. Ez ltaldnosan igaznak tlinik, olyan csdvek-
nél amikre tobb mint 8 sisakot megvizsgaltam mindig talaltam félig betoltott kotott allapotot,
de mindig csak néhany sisakndl egy adott csO esetében. Nem taldltam olyan nagy kiralitasu
csoveket amik tendenciat mutattak volna kotott allapotok generalasara. Az volt a tapasztalat,
hogy egy cs0 sisakjai kozott a félig betoltott kotott allapotok eldfordulasa hasonld ardanyban
mutatkozott mint az 6sszes mintaban. Tervben van az a tovabbhaladasi lehetdség, hogy a [6]
forrasban leirtak alapjan DFTB szdmoldssal hatarozzuk meg az 6sszes cs6 kis energiaju sisakja-
it és azokra szdmoljuk ki az eddigieket, igy relevans eredményekhez jutva a valéban eléforduld
csOvekre.

Egy kisérletileg igéretesnek tiind csd, ami a dolgozat szempontjabdl talan a legfontosabb
eredmény a (6,5)-0s kiralitdsu. Lathatd a 13-as abran, hogy erre a csore talaltunk olyan csak
szeparalt 6tszogekbdl allo sisakot, ami félig betdltott kotott allapotot hoz 1étre és a [20] forras
eredményei alapjan ennek a kiralitdsu csének pontosan egy szeparalt 6tszogekbdl allo sisakja
van. A dolgozat megirasa el6tt nem sokkal felfigyeltem a [9] forrasra, amiben egy modszert
mutatnak be, mellyel ultra nagy tisztasaga (> 95%) (6,5)-0s csoveket képesek ndveszteni, ami
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13. abra. Piros jeloli azt amikor a félig betoltott kotott allapot egy kiilonalld 6tszogekbdl allo
sapkan talalhat6 meg, sargat a tobbi eset, halvany kék a félvezetd nanocsovek, fehér a fémes
nanocsovek.

nagyon kedvezd, hisz azt feltételezhetjiik, hogy energetikai okokbol ezeken a csdveken valoszi-
niileg csak az egyetlen szeparalt 6tszogekbdl allo sisak lehet és ez pont félig betdltott allapoto-
kat general a tiltott savban. Igy a [5] forrasban leirt egymaéssal kolcsonhato kétott végallapotok
spinjeinek kisérleti vizsgalatara és igazolasara egy kivald rendszer lehet a (6,5)-6s nanocso.

Megvizsgalva a modszert amivel ezeket a sisakokat létrehozzak és vizsgalva a (6,5)-0s cs6
lehetséges sisakjait latszik, hogy a probléma nem ennyire egyszerii. A munkam alatt két sisa-
kot vizsgaltam a (6,5)-0s csovon, amikbdl az egyik szeparalt 6tszogekkel rendelkezett, a masik
érintkezokkel. A [19] forrasban bemutattak egy modszert, ami 6tszogek mozgatasaval adott ki-
ralitasu cso6 sisakjabol szomszédos kiralitasu csovek sisakjat hozza létre. Azt allapitottam meg,
hogy a szeparalt 6tszogekbdl allo (6,5)-0s sisak az (5,5)-0s csé nagy szimmetriaji sisakjabol
hozhato 1étre, egy 0tszog elmozgatasaval. Hasonldan a (6,6)-os csé nagy szimmetriaja sisak-
jan egy otszoget elmozditva megkapjuk az érintkez6 6tszogekbol allo (6,5)-0s sisakot. Ahhoz
viszont, hogy a (6,6)-0s cs6 nagy szimmetridju sisakjabol kapjuk meg a szeparalt 6tszogekbdl
allo (6,5)-0s sisakot harom 6tszog mozgatast kell végezziink, egy 6tszoget kétszer és egy masi-
kat egyszer mozgatva. A [9] forrasban a nagy tisztasagu (6,5)-0s csoveket a (6,6)-os csdvekbol
szarmaztatjak, igy korant sem biztos, hogy a létrejévo (6,5)-0s csovek sisakja valoban szeparalt
OtszO0gekbdl all, hisz ez kettdvel tobb 6tszog mozgatast venne igénybe mint az érintkezd 6tszo-
gekbdl allo sapka. Ennek ellenére nem lehet pontos konkliiziora jutni a kérdéssel kapcsolatban.
Lehetséges, hogy a ndvesztett csovek azt a végét, ami nem a szubsztraton helyezkedik el nem
befolyasolja a szubsztrat szimmetridja, tovabba az sem biztos, hogy ha a csdveket levalasztjuk
a szubsztratrdl akkor azok megtartjak a szubsztrat szimmetriait.
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4. Konkluzio

Dolgozatomban vélaszt kerestem arra a kérdésre miszerint a nyitott csovekhez hasonldan a le-
zart csdvekben is jelenhetnek-e meg topologikusan védett allapotok, melyek jellemzden a cs6
végein lokalizalodnak. Tovabba, hogy ezek az allapotok degeneraltak-e és ha igen 1éteznek-e
félig betoltott parok, amik csé végi spineket indukalnanak. Mintegy szazdtven csé-sisak part
megvizsgalva azt talaltam, hogy szinte minden félvezetd nanocsdben létrejonnek kotott allapo-
tok a tiltott sdvban és ezek mindig kozel kétszeresen degeneraltak. A nanocsdvek kisebb, de
jelentds részében az allapot félig betoltott. Egzakt diagonalizaciot és egy specialis Csebisev-
modzsert hasznalva bemutattam, hogy ezeket az allapotokat a sisakok Euler-féle topologiaja
hozza létre.

Egy specialis Csebisev-maddszerrel két kivalasztott csO sisak atomjainak lokalis allapotstirii-
ségét vizsgaltam, tovabbi karakterisztikus rezonanciakat keresve. Ez az alapallapothoz tartozo
van Hove szingularitds minden atom esetében megtalalhato6 a lokalis spektrumban, ezt a koordi-
nacios szam megmaradasaval magyaraztam. Tobb preciz szabalyszertiséget nem fedeztem fel
a spektrumban, megallapitottam viszont néhany visszatéronek tiin karakterisztikat. Abrazol-
tam a rezonancidk ¢és a tiltott savban 1évé kotott allapotok kiterjedését a cso sisakjan. A kotott
allapotok minden esetben legfoképpen az 6tszogekre, lokalizalodtak, mutatva a kapcsolatukat
az otszogekkel. Magasabb szimmetriaval rendelkez6 sisakokat vizsgalva lattam, hogy ahogy
varhato, a szimmetria szerint ekvivalens pontok allapotsiiriségei megegyeznek.

A nanocsé végein 1étrejovo spinek kialakulasat a kétatomos Hubbard-modellel vizsgaltam,
azt az eredményt kapva, hogy hosszl csovek esetében az elektronok a cs6é két végén, fiiggetlenek
spinekként viselkednek, cs6 esetén pedig delokalizaddnak, de csak ellentétes spintiek lehetnek.

A [5] referencia szerint nyitott csdvek végén ténylegesen megjelennek a topologiailag vé-
dett allapotok, melyek robusztusak, kdlcsonhatnak egymassal és a kolcsonhatas fajtajat a spinek
nagysaga, csO hossza és a kornyezet relativ permittivitdsa befolyasolja. Az utobbinak a pre-
ciz szabalyozésa lehetséget adhat a cs6 végi spinek manupulalasara, amivel a cs6 gyakorlati-
lag mint egy két kvantumbites rendszer realizalédna. Nyitott csoveket kisérletileg ugyanakkor
megvalositani nehéz. Tobb fedett csovet is talaltam, melynek végein elektronok lokalizaldd-
nak. A (6,5)-0s cs6 lehetséges sisakjai koziil pontosan egy olyan, hogy csak egymassal nem
érintkezd Otszogeket adjon és tudjuk, hogy ezeknek a sisakoknak van a legkisebb energiaja
[19]. Azt gondolhatjuk tehat, hogy a kisérleti mintak tilnyomo része ilyen sisakokkal rendel-
kezik. Szamolasaim szerint ez a sisak a cs6 végén lokalizalt spineket eredményez. Shiina és
munkatarsai egy olyan mddszert mutatnak be, amivel ultra nagy, > 95%-os tisztasagt (6,5)-0s
kiralitasu csoveket lehetséges ndveszteni [9]. Ez egy nagyon izgalmas eredmény, ami lehetévé
teszi, hogy kisérletileg is vizsgalhatjuk a nanocsdvek végein lokalizalt elektronokat és a kozot-
tilk fellépd kolcsonhatast. Ez lehetdséget teremthet arra, hogy kontrollaltan eldallitott (6,5)-0s
kiralitdsu nanocsdveket spin adattaroloként vagy kvantumbitként hasznalhassuk.
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C. (10,0)-as cso osszes karakterisztikus rezonanciaja.
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14. abra. A vizsgalt (10,0)-as cs0 karakterisztikus rezonanciai. Kékkel a todmbbeli lokalis alla-
potstiriiség, narancssargaval a sisak dsszes atomjara szamolt lokalis allapotstiriiségek Osszege,
normalva a sisakaromok szdmaval.
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A félig betoltétt kotott allapot kiterjedése az atomi LDOS-ek szerint
A félig betoltott kotott allapot kiterjedése az atomi LDOS-ek szerint
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