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BEVEZETÉS 

A modern anyagtudomány és a nanotechnológia korszakának egyik kiemelkedően 

fontos tudományos irányzata a modellező anyagvizsgálati módszerek magas szintű alkalmazása 

korszerű algoritmusok és numerikus számítási módszerek kidolgozásával, tökéletesítésével 

illetve felhasználásával. A számítógépes modellezés, az egyre tökéletesebb módszerek olyan 

lehetőségeket nyújtanak számunkra, amelyeket semmilyen más, kísérleti módszerrel nem 

érhetünk el. A modern approximációs elméletek egyre pontosabban tudják illusztrálni a 

legkülönbözőbb rendszerekben – kristályokban, molekulákban, klaszterekben, polimerekben – 

végbemenő kvantum-szintű fizikai folyamatokat. Az elméletek és módszerek tökéletesítése teret 

ad specifikus rendszerek nagyon pontos jellemzésére és teljeskörű leírására. 

Kutatói munkám során AsnSm kristályok, klaszterek, komplex rendszerek elemzésére 

használom a numerikus módszerek nyújtotta anyagvizsgálati lehetőségeket. Ezek a módszerek 

mindamellett, hogy alátámasztják a kísérleti eredmények pontosságát, olyan távlatokba és olyan 

mélységekbe is bepillantást engedhetnek, ahová kísérleti síkon nem mindig juthatunk el a 

jelenlegi technológiával. Ezeknek a specifikus As-S rendszereknek olyan érdekes tulajdonságaira 

derült fény az utóbbi években, amelyek széleskörű alkalmazására adhatnak lehetőséget a 

nanotechnológiában. Példaként említhetnék olyan fotoindukált jelenségeket az As2S3 

vékonyrétegekben, amelyek során bizonyos diszkrét hullámhosszú fényimimpulzusok hatására 

mechanikai deformáció következik be ezen anyagokban. Azonban ezeknek a tulajdonságoknak a 

leírására, eredetére csak a kvantum-szintű folyamatok megértésén keresztül vezethet az út. Az 

efféle folyamatok megértésére és elemzésére pedig kiváló lehetőségeket biztosítanak a 

kvantummechanikai modellező módszerek. 
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1. ÁLTALÁNOS ELMÉLETI TUDNIVALÓK A FELHASZNÁLT 

MÓDSZEREKRŐL 

 
1.1. Az anyagvizsgálati számítógépes-modellező módszerek általános jellemzése 

A számítógépes-modellező anyagvizsgálati módszereket a számítási algoritmusok 

alkalmazása során használt elméletek szerint 4 nagyobb csoportba sorolhatjuk [1]: 

 ab initio (vagy elsődleges módszer) 

 sűrűség-funkcionál módszer 

 félempirikus módszer 

 molekuláris mechanika módszer 

Az ab initio módszer lényege a teljes energia-operátor (más néven Hamiltonian) 

használatában rejlik az anyagok, mint sokatomos rendszerek kvantummechanikai leírására és 

vizsgálatára. Az ab initio módszer alkalmazása során nem használnak empirikus, kísérleti 

adatokat a fundamentális fizikai paramétereken kívül. A legismertebb ab initio módszer az úgy 

nevezett Hartree-Fock módszer. 

A sűrűség-funkcionál vagy ismertebb nevén a DFT módszer (ang.: Density Functional 

Theory) jelenleg az egyik leggyakrabban alkalmazott kvantummechanikai számítógépes-

modellező módszer az anyagvizsgálatban. A módszer az úgynevezett Hohenberg-Kohn elvre és a 

Kohn-Sham egyenletekre épül. A lényege abban rejlik, hogy a számítási algoritmus során nem a 

teljes molekuláris hullámfüggvényt határozzák meg, hanem a molekuláris elektronsűrűséget. A 

további számítások során pedig az így kapott részecskesűrűségből határozható meg a teljes 

molekuláris energia valamint az ebből megállapítható tulajdonságok és paraméterek. 

A félempirikus módszer alkalmazása során egyszerűsített Hamiltonian-t használnak a 

valós energia-operátor helyett, olyan paraméterekkel párhuzamosan, amelyek értékeit kísérleti 

adatokhoz vagy ab initio számításokhoz való illesztéssel határozzák meg. 

A molekuláris mechanika módszer az egyetlen, amely nem kvantummechanikai 

számítási algoritmusra épül. Nem használnak az alkalmazása során sem Hamiltonian-t, sem 

hullámfüggvényeket. A molekuláris mechanika módszer azon az egyszerűsített elméleten 

alapszik, amely úgy tekinti a molekulákat, mint atomok kollekcióját, amelyet a kötések tartanak 

össze. A molekuláris energia a módszer tükrében úgy értelmezhető, mint úgynevezett erő 
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állandók összessége, amelyek a kötések nyújtásának, csavarásának, torziójának következtében 

változnak. 

1.2. A sűrűség-funkcionál elmélet (DFT). A Hohenberg-Kohn elv és a Kohn-Sham 

egyenletek 

A sűrűség-funkcionál elmélet az egyik leggyakrabban használt és legsikeresebb 

kvantummechanikai megközelítés az anyagok tanulmányozására. A szupravezetés, az atomok 

viselkedése erős lézer-impulzusok hatására, a relativisztikus folyamatok a szilárdtestekben 

valamint a különböző mágneses tulajdonságok az ötvözetekben mind tanulmányozhatóak ennek 

a kiváló módszernek a segítségével [1]. 

A DFT megközelítés az úgynevezett Hohenberg-Kohn elvre épül. Ez az elv kimondja, 

hogy a nem degenerált alapállapotú molekulák hullámfüggvénye, alapállapoti molekuláris 

energiája és az összes molekuláris-elektronos tulajdonsága határozottan determinálható az 

alapállapoti részecske-sűrűségfüggvénnyel ߩ଴(ݔ, ,ݕ  Fizikailag ez úgy definiálható, hogy az .(ݖ

alapállapoti elektron-energia ܧ଴ a ߩ଴ funkcionálja, vagyis írásban: 

଴ܧ =  (1.2.1) [଴ߩ]଴ܧ

Mi is az a funkcionál? A legegyszerűbb matematikai megfogalmazásban a funkcionált 

úgy értelmezhetjük, mint egy szabályt, amely átmenetet határoz meg egy függvényről egy 

számértékre. Például az ܨ[݂] = ∫ ஶ(ݔ)∗݂
ିஶ  egy olyan funkcionál, amely arra a ݔ݀(ݔ)݂

számértékre utal, amit az |݂|ଶ függvény teljes térre alkalmazott integrálásával kapunk. 

Összegezve 4 pontba foglalhatjuk össze a Hohenberg-Kohn elv tételeit [2]: 

1. Az alapállapoti hullámfüggvény egyedi funkcionálja az alapállapoti 

részecskesűrűségnek: 

ܱ଴ = [଴ߩ]ܱ = 〈ψ[ߩ଴]ห ෠ܱหψ[ߩ଴]〉 (1.2.2) 

2. Az alapállapoti energia értékét a Hamiltonian-ból határozhatjuk meg: 

௩,଴ܧ = [଴ߩ]௩ܧ = 〈ψ[ߩ଴]หܪ෡หψ[ߩ଴]〉, (1.2.3) 

ahol a ܪ෡ = ෠ܶ + ෡ܷ + ෠ܸ. Emellett az alapállapoti energiának hasznos variációs 

tulajdonsága van: 

[଴ߩ]௩ܧ ≤  (1.2.4) ,[′ߩ]௩ܧ	

ahol ߩ′ – bármilyen nem alapállapoti részecskesűrűség. 

3. Az energia, mint a részecskesűrűség funkcionálja, univerzális funkcionálok összege: 

[ߩ]௩ܧ 	= [ߩ]ܶ	 	+ [ߩ]ܷ	 	+  (1.2.5)  ,[ߩ]	ܸ	
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ahol ܶ[ߩ] és ܷ[ߩ] univerzális funkcionálok, amelyek a kinetikus energiát és a 

Coulomb kölcsönhatást leíró operátorok várható értékei, a ܸ	[ߩ] pedig nem univerzális 

funkcionál, amely az úgy nevezett potenciális energia függvény, ݒ(࢘) értékétől függ: 

[ߩ]	ܸ = ∫݀ଷݎ	(1.2.6) (࢘)ݒ(࢘)ߩ 

4. Az alapállapoti részecskesűrűség ߩ଴ nem csak az alapállapoti hullámfüggvényt ψ଴ 

determinálja, hanem a potenciális energia függvényt ݒ(࢘) is: 

(࢘)ݒ =  (1.2.7) (࢘)[଴ߩ]ݒ	

Ennek következményeként bebizonyítható, hogy a ߩ଴ részecskesűrűség a teljes 

Hamiltonian-t és ezzel együtt a gerjesztett állapotokat is determinálja, mivel a ܶ[ߩ] és 

 :funkcionálok rögzítettek [ߩ]ܷ

ψ௞(࢘૚, ࢘૛, … , (࢔࢘ = ψ௞[ߩ଴] (1.2.8) 

A legoptimálisabb módszer a határozott energia-funkcionálok meghatározására az úgy 

nevezett Kohn-Sham módszer. Hogy megértsük a módszer lényegét, az (1.2.5) egyenletet meg 

kell fogalmaznunk egy bővebb egyenlet formájában [3]: 

[ߩ]ܧ 	= [ߩ]ܶ	 	+ [ߩ]ܷ	 	+ [ߩ]	ܸ	 	= 	 ௦ܶ[{߮௜[ߩ]}] 	+ 	ܷு[ߩ] [ߩ]௫௖ܧ	+	 	+ 	(1.2.9) [ߩ]	ܸ	

ahol a ௦ܶ[{߮௜[ߩ]}] összeadandó a nem kölcsönhatásban lévő részecskék kinetikus 

energiájának funkcionálja az egyrészecskés orbitálok függvényében, az ܷு[ߩ] az úgy nevezett 

Hartree-energia funkcionálja, az ܧ௫௖[ߩ] összeadandó pedig magába foglalja a ܶ − ௦ܶ és az 

ܷ − ܷு közötti különbségeket. Az ܧ௫௖[ߩ] funkcionált cserélődési-korrelációs energia-

funkcionálnak nevezzük. A (1.2.9) egyenlet minimalizálására Kohn és Sham a következő 

módszert dolgozta ki: 

0 = 	 ఋா
ఋఘ
=	 ఋ ೞ்

ఋఘ
+ ఋ௎ಹ

ఋఘ
+ ఋ௏

ఋఘ
+ ఋாೣ೎

ఋఘ
= ఋ ೞ்

ఋఘ
+ (࢘)ுݒ + (࢘)ݒ +  ௫௖(࢘), (1.2.10)ݒ

ahol a ߩߜ/ܸߜ =  összetevő a „külső” potenciál, amiben az elektronok mozognak, a (࢘)ݒ

 ௫௖ cserélődési-korrelációsݒ vagy ߩߜ/(௫௖ܧߜ) egyszerűen a Hartree-potenciálra utal, a ߩߜ/(ுܷߜ)

potenciált pedig approximációs módszerek segítségével írhatjuk le. 

Képzeljünk el most egy nem kölcsönhatásban lévő részecske-rendszert, amely egy 

 :௦(࢘) külső potenciálban mozog. A minimalizálási feltétel erre a rendszerre egyszerűݒ

0 = 	 ఋா
ఋఘೞ

= ఋ ೞ்
ఋఘೞ

+   (1.2.11)	௦(࢘)ݒ

Mindkét minimalizálási egyenletnek ugyanaz a megoldása egy feltétel esetén, amikor is: 
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(࢘)௦ݒ = (࢘)ுݒ + (࢘)ݒ +  ௫௖(࢘) (1.2.12)ݒ

A fentebb leírt számítások alapján bebizonyosodott, hogy kölcsönhatásban lévő 

(soktestes) rendszer részecske-sűrűsége meghatározható a nem kölcsönhatásban lévő (egytestes) 

rendszerre felírható egyenletből. A Schrödinger egyenlet ez alapján a nem kölcsönhatásban lévő 

rendszerre a következő formában írható le: 

ቂ− ℏమ∇మ

ଶ௠
+ (࢘)௦(࢘)ቃ߶௜ݒ = ߳௜߶௜(࢘), (1.2.13) 

és olyan orbitálokra utal, amelyek reprodukálják az eredeti rendszer részecske-

sűrűségét: 

(࢘)ߩ	 ≡ (࢘)௦ߩ = ∑ |߶௜(࢘)|ଶே
௜  (1.2.14) 

Az (1.2.12), (1.2.13) és (1.2.14) egyenletek az úgy nevezett Kohn-Sham egyenletek. 

Mivel a ݒு és a ݒ௫௖ a sűrűség ߩ függvénye, ami a ߶௜ hullámfüggvénytől függ, ami viszont a ݒ௦ 

függvénye, azért a Kohn-Sham egyenletek nem lineárisak. A legjobb módja a KS (Kohn-Sham) 

egyenletek megoldásának egy iniciális ߩ(࢘) értékkel kezdeni a számításokat, meghatározni a 

hozzá tartozó ݒ௦(࢘) értéket, azután megoldani az (1.2.13) differenciálegyenletet. Ebből egy új 

sűrűséget határozunk meg, amivel újra kezdhetjük a leírt procedúrát. A folyamatot addig 

ismételjük, amíg a konvergenciát el nem érjük. A technikai megnevezése az említett 

folyamatnak: ön-konzisztens ciklus.  

Amikor a konvergens ߩ଴ értéket megkaptuk, az (1.2.9) egyenletből meg tudjuk 

határozni a teljes energiát: 

௜ܧ = ∑ ߳௜ே
௜ − ௤మ

ଶ ∫݀
ଷݎ ∫ ݀ଷݎᇱ ఘబ(࢘)ఘబ൫࢘

ᇲ൯
|࢘ି࢘ᇲ|

−∫݀ଷݎ (࢘)଴ߩ(࢘)௫௖ݒ +  (1.2.15) [଴ߩ]௫௖ܧ

A teljes energia, a sávszerkezet, az összes DFT módszerrel vizsgálható paraméter 

pontos meghatározása céljából 2 nagyon fontos szempontot kell figyelembe venni a KS 

egyenletek alkalmazása során [1]:  

 a Kohn-Sham orbitálok bázisfüggvényekre való tagolásának módját, vagyis a 

bázisfüggvények megválasztását, 

 az ismeretlen cserélődési-korrelációs funkcionált leíró kifejezéseket és 

függvényeket, amelyek a számítások összes soktestes aspektusát magukba 

foglalják. 
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2. AZ ELVÉGZETT SZÁMÍTÁSOK EREDMÉNYEINEK ISMERTETÉSE 

 

2.1. A vizsgált AsnSm kristályok általános jellemzése 

A vizsgált AsnSm kristályok a kovalens kémiai kötéssel jellemezhető kristálycsoportba 

sorolhatóak a legjobb megközelítéssel. A legtöbb ilyen kristály rácsszerkezete a monoklin 

szimmetriacsoporttal jellemezhető. Egy elemi cellát 16-40 atom alkot. Majdnem mindegyik, de 

legfőképp az As2S3 kristály szerkezetében megfigyelhető a rétegekbe tagolódás, ami a 

kénatomok rendezetlen elektronpárjainak Coulomb-féle taszításának hatására következik be. A 

vizsgált kristályokban a legerőteljesebben az As-S kötés figyelhető meg, amelynek átlagos 

kötéshossza 2,2-2,3 nm környékére tehető. Nagyon erőteljesen kibontakozik ezen rendszerekben 

az anizotrópia [4-10]. 

Az arzén és a kén elektronszerkezete a 2.1.1. a, b ábrán látható  

 a b 

2.1.1. ábra A kén (a) valamint az arzén (b) elektronhéjszerkezete 

A felsorolt tulajdonságokat figyelembe véve  eddigi munkám során az AsnSm kristályok 

elemzésére a sűrűség-funkcionál módszerre épülő számítógépes programcsomagot, az 

úgynevezett Quantum Espresso PWSCF szoftvert használtam, nagy teljesítményű Linux cluster-

on futtatva. Az ismert kristályok szerkezetét az Inernational Crystal Structure Database 

adatbázisában szereplő adatok alapján határoztam meg. A további munkám során az ebben az 

adatbázisban szereplő nyilvántartási szám segítségével jelöltem meg a vizsgált kristályokat. A 

számításoknál a legnagyobb figyelmet elsősorban a teljes energia kiszámítására, a sávszerkezet 

maximális leírására és a vetített állapotsűrűség meghatározására fordítottam [11-13]. 
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Némelyik megvizsgált AsnSm kristály geometriai szerkezete a 2.1.2. ábrán látható. 

 
2.1.2 ábra. Némelyik megvizsgált AsnSm kristály geometriai szerkezete 

 

2.2.  A teljes energia, sávszerkezet, tiltott sávok valamint a Fermi energiaszint 

meghatározása az AsnSm kristályokon 

A fentebb felsorolt kristálytípusok vizsgálatának kezdetén a Kohn-Sham egyenletek 

számítási algoritmusa alapján ön-konzisztens számításokat végeztem az elektronpályák, 

hullámfüggvények valamint a teljes energiák meghatározásának érdekében. A számítások 

As2S3 
(#15239) 

As2S3 
(#25792) 

As4S4 (#360) 

As4S4 
(#80125) 

As4S5 
(#16107) 

AsS (#15238) 
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végeztével, amennyiben a számítás a konvergencia elérésével ért véget, tovább folytattam 

kutatást a sávszerkezetek vizsgálatával, meghatározott krisztallográfiai úton haladva. A 

krisztallográfiai utat az inverz térben a Brillouin zónák segítségével határoztam meg, érintve az 

összes magasan szimmetrikus rácspontot [14-17].  

Az így kapott eredményeket összevetettem a CRYSTAL megnevezésű 

kvantummechanikai modellező program számításainak eredményeivel (lásd 2.2.1. ábra), amely 

az úgy nevezett Hartree-Fock módszerre épül. A CRYSTAL használata során ugyanolyan 

cserélődési és korrelációs funkcionálokat használtam, mint a Quantum Espresso használata 

során, a Pardew-Burke-Ernzerhoff funkcionált. Az említett cserélődési-korrelációs funkcionál 

egy félig lokális, úgynevezett GGA (generalized-gradient approximation) funkcionál, amely 

egyszerűsítve a következőképpen írható le: 

[ߩ]௫௖ீீ஺ܧ = ∫ ݀ଷݎ	ߩ)݁(࢘),  (2.2.1) ((࢘)ߩߘ

 A tisztán ab initio számítások eredményei szinte teljesen megfelelnek az általam 

használt DFT módszer eredményeinek. Ezért a továbbiakban tisztán a sűrűség-funkcionál 

módszerére építettem a munkámat. A sávszerkezet meghatározásával kiszámoltam a tiltott sávok 

nagyságát a kristályokban, és egyben megkaptam a Fermi energiaszintek értékeit. A felsorolt 

számítások eredményeit a 2.2.1. táblázat tartalmazza, a sávszerkezetek a 2.2.2. ábrán láthatóak.  

 a b 

2.2.1. Az As2S3 kristály sávszerkezetének összehasonlítása a CRYSTAL (a) és a Quantum 
Espresso PWSCF (b) programok eredményein 

CRYSTAL Quantum Espresso PWSCF 
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As2S3 (#15239) As2S3 (#25792) 

2.2.1.táblázat 
A teljes energia Etot, a tiltott sáv Eg és a Fermi energiaszint E

F
 értékei a vizsgált AsnSm 

kristályokban 
 

 
Crystal 

Etot, eV E
g
, eV E

F
, eV 

As2S3 (#15239) -7261,320747 2,1 5,3572 

As2S3 (#25792) -7260,602717 1,8 5,4309 

As4S4 (#360) -12291,710405 1,5 4,8783 

As4S4 (#80125) -12284,14671 0,3 4,5466 

As4S4 (#95290) -6129,478598 0,2 -0,5831 

As4S5 (#16107) -6703,903002 2,0 4,6881 

AsS (#15238) -12293,37782 1,9 5,0492 

AsS (#86228) -6131,557018 0,2 -0,5676 

 

 a b 

2.2.2. ábra Az AsnSm kristályok sávszerkezete. a – As2S3 (#15239), b – As2S3 (#25792) 
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 g h 

2.2.2. ábra Az AsnSm kristályok sávszerkezete 
c – As4S4 (#360), d – As4S4 (#80125), e – As4S4 (#95290), f – As4S5 (#16107), g – AsS (#15238)  

és h – AsS (#86228) 

 

As4S4 (#95290) 
e 

AsS (#86228) AsS (#15238) 

As4S5 (#16107) 
f 

As4S4 (#80125) 
d 

As4S4 (#360) 
c 
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2.3. Az AsnSm kristályok vetített állapotsűrűsége (PDOS) 

A vetített állapotsűrűség (ang.: Projected Density Of States, PDOS) azt mutatja, milyen 

sűrűségben található a bizonyos energia intervallumokban megengedett diszkrét energiaszint a 

vizsgált anyagokra nézve. A PDOS meghatározható a teljes vizsgált anyagra viszonyítva, így 

például az én esetemben a kristály egészére nézve; külön-külön csak az s- és p-orbitálokra 

viszonyítva; egy konkrét atomtípus egészére valamint s- és p-orbitáljaira viszonyítva. A PDOS a 

p-orbitálokra viszonyítva meghatározható külön az x, y és z koordináták irányában. 

A kutatásaim során a sávszerkezet tanulmányozása után az AsnSm kristályok PDOS-

elemzésére tértem át, a sűrűség-funkcionál módszernél maradva. A kapott eredményeket az 

As2S3 kristály példáján a 2.3.1. ábra illusztrálja. 

 a b 

2.3.1. ábra A teljes As2S3 kristályra (a) valamint azon belül egy arzén atomra (b) vetített 

állapotsűrűség 

 

 

Teljes, s-és p- orbitálokra 
Egy As atomra  

(s-és p- orbitálok) 
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3. TOVÁBBI KUTATÁSI CÉLOK ÉS TÖREKVÉSEK 

A további számítások során az AsnSm kristályok kötési energiájának meghatározására 

törekedtem, az elemi cella geometriai paraméterei változásának a függvényében. Ezáltal az 

összes kristályra megkaptam az úgy nevezett kötési energia hiperfelületet (ang.: binding energy 

hypersurface). Az így kapott eredmények a további munkám során az átmeneti lehetőséget adják 

meg az 1. fejezetben bemutatott nem kvantummechanikai molekuláris mechanika módszerére, 

nagy pontossággal. A DFT számítások eredményeként kapott nagy pontosságú energiákhoz 

lehetőség nyílik ezáltal illeszteni az erő-állandókkal leírható atomközi potenciálokat. Ha a 

sikeres illesztés eredményeképpen nagy pontossággal leírhatom az AsnSm rendszereket 

viszonylag egyszerű energia-függvényekkel, teljeskörűen vizsgálhatóvá válnak komplexebb, 

összetettebb rendszerek, amelyek akár az 1000 atomnyi nagyságrendet is elérhetik [18]. 

Néhány vizsgált kristály kötési energia hiperfelülete a 3.1. ábrán látható. 

3.1.ábra Némelyik AsnSm kristály kötési energia változásának görbéi a rácsparaméterek 

változásának függvényében (kötési energia hiperfelület) 

a – As2S3 (#15239), b – As2S3 (#25792), c – As4S4 (#360), d – As4S4 (#80125). 

As
2
S

3
 (#15239) 

a 

As
4
S

4
 (#80125) 

d 
As

4
S

4
 (#360) 
c 

As
2
S

3
 (#25792) 

b 
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A kutatási folyamatoknak jelenleg abban a szakaszában tartok, amikor is a fentebb 

bemutatott energia hiperfelülethez törekszem illeszteni az erő-állandókkal leírható potenciálokat, 

amelyek teljeskörűen jellemeznék az összes ismert As-S rendszert. Eddig azonban csak néhány 

kristályra külön sikerült kiszámítanom ezen potenciálok paramétereinek értékét, egységes 

potenciál-készletet, amely az összes AsnSm kristályt leírná egyidejűleg, eddig nem sikerült 

találnom. 

A 3.2. ábrán Az As4S4 kristály energia hiperfelületéhez igazított potenciál illesztése 

figyelhető meg. A fekete görbe a DFT módszerrel meghatározott energia értékeket mutatja, a 

piros görbe pedig a hozzá illesztett potenciál segítségével meghatározott energia felület. 

3.2.ábra Az As4S4 kristály kötési energia hiperfelületéhez illesztett potenciál 

segítségével kapott energiagörbe illeszkedése az iniciális energiagörbéhez. 

 

  



16 
 

 

KONKLÚZIÓ 

Az olyan specifikus rendszerek tanulmányozására, mint az AsnSm kovalens rendszerek 

nagyon nehéz a megfelelő numerikus módszer kiválasztása. Az eddigi kutatási munkám során én 

a sűrűség-funkcionál módszert használtam. Az eredményeim a várt sikert hozták. A DFT 

módszere ugyanolyan pontos eredményeket produkált, mint az ab initio módszerek, miközben a 

számítási kapacitása sokkal nagyobb, a számítási folyamatainak viszonylagos ideje pedig szintén 

sokkal effektívebb a Hartree-Fock módszerénél. 

Az említett módszer és a nagyon sokrétűre és stabilra tervezett programok használata 

viszonylag sok hasznos eredményhez juttatott az eddigi kutatásaim során. Meghatároztam szinte 

az összes energetikai tulajdonságát és paraméterét az ismert AsnSm kristályoknak. Ide sorolnám a 

tanulmányban említett összes eredményt: a teljes energiákat, a sávszerkezeteket és az ebből 

meghatározható tulajdonságokat és paramétereket, a vetített állapotsűrűséget valamint a kötési 

energia hiperfelületeket.  

A megvizsgált rendszerekről kapott eredmények tanulmányozása során a következő 

következtetéseket tudtam levonni: 

 az AsnSm kristályokban nagyon kicsik az atomokra eső töltésegységek, ezért 

inkábba a kovalens csoportba sorolhatóak, a Coulomb-féle kölcsönhatások az 

anyagokban nem játszanak nagy szerepet a nukleontól nagyobb távolságban. 

 a sávszerkezetük nagyon változatos, némelyek félvezetőre jellemző széles tiltott 

sávval rendelkeznek (2 eV nagyságrend), némelyekben pedig nem is észrevehető 

a tiltott sáv. 

 magas anizotrópia jellemző rájuk.  

 a Fermi energiaszint szinte mindegyik kristályban ugyanazon a szinten van, 5 

eV környékén, kivéve némelyik unikális rendszert. 

 A belső szimmetria és elrendeződés a kristályokban nagyon változatos. 

Némelyek rétegelt struktúrával rendelkeznek, némelyek pedig molekulákat 

képeznek az elemi cellán belül. 

 A kötési energia hiperfelületek nagyon pontosan leírják a mechanikai 

deformáció során végbemenő energiaváltozást. Ez is bizonyítja, hogy a DFT 

módszer ideális az AsnSm rendszerek elemzésére. 
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