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BEVEZETES

A modern anyagtudomany és a nanotechnologia korszakdnak egyik kiemelkedden
fontos tudomanyos iranyzata a modellez6 anyagvizsgalati modszerek magas szintii alkalmazasa
korszerli algoritmusok €s numerikus szamitdsi modszerek kidolgozasaval, tokéletesitésével
illetve felhaszndladsaval. A szamitdogépes modellezés, az egyre tokéletesebb moddszerek olyan
lehetdségeket nyujtanak szadmunkra, amelyeket semmilyen mads, kisérleti modszerrel nem
érhetiink el. A modern approximacidés elméletek egyre pontosabban tudjak illusztralni a
legkiilonb6zobb rendszerekben — kristdlyokban, molekuldkban, klaszterekben, polimerekben —
végbemend kvantum-szintli fizikai folyamatokat. Az elméletek €s modszerek tokéletesitése teret

ad specifikus rendszerek nagyon pontos jellemzésére €s teljeskort leirdsara.

Kutatoi munkam soran 4s,S,, kristalyok, klaszterek, komplex rendszerek elemzésére
hasznalom a numerikus modszerek nyujtotta anyagvizsgalati lehetdségeket. Ezek a modszerek
mindamellett, hogy alatamasztjak a kisérleti eredmények pontossagat, olyan tdvlatokba és olyan
mélységekbe is bepillantast engedhetnek, ahova kisérleti sikon nem mindig juthatunk el a
jelenlegi technologiaval. Ezeknek a specifikus As-S rendszereknek olyan érdekes tulajdonsagaira
deriilt fény az utdbbi években, amelyek széleskori alkalmazasara adhatnak lehetdséget a
nanotechnolégidban. Példaként emlithetnék olyan fotoindukdlt jelenségeket az As,S;
vékonyrétegekben, amelyek soran bizonyos diszkrét hullimhosszi fényimimpulzusok hatasara
mechanikai deformdcio kovetkezik be ezen anyagokban. Azonban ezeknek a tulajdonsagoknak a
leirasara, eredetére csak a kvantum-szinti folyamatok megértésén keresztiil vezethet az ut. Az
efféle folyamatok megértésére ¢€s elemzésére pedig kivald lehetOségeket biztositanak a

kvantummechanikai modellez6 mddszerek.



1. ALTALANOS ELMELETI TUDNIVALOK A FELHASZNALT
MODSZEREKROL

1.1. Az anyagvizsgalati szamitogépes-modellezd6 modszerek altalanos jellemzése

A szamitogépes-modellezd anyagvizsgalati modszereket a szadmitdsi algoritmusok

alkalmazasa soran hasznalt elméletek szerint 4 nagyobb csoportba sorolhatjuk [1]:

e ab initio (vagy elsédleges modszer)
e slriiség-funkcional médszer
e félempirikus modszer

e molekularis mechanika modszer

Az ab initio modszer lényege a teljes energia-operator (mas néven Hamiltonian)
hasznalatdban rejlik az anyagok, mint sokatomos rendszerek kvantummechanikai leirasara €s
vizsgalatara. Az ab initio modszer alkalmazdsa sordn nem hasznalnak empirikus, kisérleti
adatokat a fundamentdlis fizikai paramétereken kiviil. A legismertebb ab initio modszer az gy

nevezett Hartree-Fock modszer.

A slirliség-funkcional vagy ismertebb nevén a DFT modszer (ang.: Density Functional
Theory) jelenleg az egyik leggyakrabban alkalmazott kvantummechanikai szamitogépes-
modellezé modszer az anyagvizsgélatban. A modszer az igynevezett Hohenberg-Kohn elvre és a
Kohn-Sham egyenletekre épiil. A Iényege abban rejlik, hogy a szamitasi algoritmus sordn nem a
teljes molekularis hullamfiiggvényt hatdrozzdk meg, hanem a molekularis elektronsiirliséget. A
tovabbi szamitdsok soran pedig az igy kapott részecskesiirliségbdl hatarozhaté meg a teljes

molekuldris energia valamint az ebbdl megallapithaté tulajdonsagok €és paraméterek.

A félempirikus modszer alkalmazésa soran egyszertiisitett Hamiltonian-t haszndlnak a
valds energia-operator helyett, olyan paraméterekkel parhuzamosan, amelyek értékeit kisérleti

adatokhoz vagy ab initio szamitasokhoz valo illesztéssel hatarozzak meg.

A molekularis mechanika mddszer az egyetlen, amely nem kvantummechanikai
szamitasi algoritmusra épiil. Nem haszndlnak az alkalmazasa soran sem Hamiltonian-t, sem
hullamfiiggvényeket. A molekularis mechanika modszer azon az egyszerlsitett elméleten
alapszik, amely gy tekinti a molekuldkat, mint atomok kollekciojat, amelyet a kotések tartanak

0ssze. A molekularis energia a mddszer tiikrében ugy értelmezhetd, mint Ggynevezett erd



allandok Osszessége, amelyek a kotések nyujtasdnak, csavardsanak, torzidjanak kovetkeztében

valtoznak.

1.2. A siirtiség-funkcional elmélet (DFT). A Hohenberg-Kohn elv és a Kohn-Sham
egyenletek

A strliség-funkcional elmélet az egyik leggyakrabban hasznalt és legsikeresebb
kvantummechanikai megkozelités az anyagok tanulmanyozasara. A szupravezetés, az atomok
viselkedése erds lézer-impulzusok hatisara, a relativisztikus folyamatok a szilardtestekben
valamint a kiilonb6z6 magneses tulajdonsagok az 6tvozetekben mind tanulmanyozhatdak ennek

a kivalo modszernek a segitségével [1].

A DFT megkozelités az ugynevezett Hohenberg-Kohn elvre épiil. Ez az elv kimondja,
hogy a nem degeneralt alapallapoti molekuldk hullamfiiggvénye, alapallapoti molekularis
energidja és az Osszes molekularis-elektronos tulajdonsdga hatarozottan determindlhatd az
alapallapoti részecske-stirtiségfiiggvénnyel p,(x,y,z). Fizikailag ez ugy definialhatd, hogy az

alapallapoti elektron-energia E; a p, funkcionalja, vagyis irdsban:

Eoy = Eo[po] (1.2.1)

Mi is az a funkcional? A legegyszerlibb matematikai megfogalmazasban a funkcionalt

ugy értelmezhetjiilk, mint egy szabalyt, amely atmenetet hatdroz meg egy fliggvényrdl egy
szamértékre. Példaul az F[f] = f_io f*(x) f(x)dx egy olyan funkcional, amely arra a

szamértékre utal, amit az |f|? fiiggvény teljes térre alkalmazott integralasaval kapunk.
Osszegezve 4 pontba foglalhatjuk 6ssze a Hohenberg-Kohn elv tételeit [2]:

1. Az alapéllapoti  hullamfiiggvény egyedi  funkcionalja az  alapallapoti

részecskestriiségnek:
0o = 0lpo] = (Wpo1|0|Wpo]) (1.2.2)
2. Az alapallapoti energia értékét a Hamiltonian-bol hatarozhatjuk meg:
Eyo = Eylpol = (Wlpol|H|WIpo]), (1.2.3)

ahola H = T + U + V. Emellett az alapallapoti energianak hasznos variacios
tulajdonsaga van:

E,lpol < Eylp'l, (1.2.4)
ahol p’ — barmilyen nem alapallapoti részecskestiriiség.

3. Az energia, mint a részecskesiiriség funkcionalja, univerzalis funkciondlok 6sszege:

Ey[p] = Tlp] + Ulp] + V [p]. (1.2.5)
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ahol T[p] és U[p] univerzalis funkciondlok, amelyek a kinetikus energiat és a

Coulomb kolcsonhatast leird operatorok varhato értékei, a V [p] pedig nem univerzalis
funkcional, amely az ugy nevezett potencialis energia fliggvény, v(r) értékétol fligg:

Vipl = J d* p(r) v(r) (1.2.6)

4. Az alapéllapoti részecskeslirliség p, nem csak az alapallapoti hullamfiiggvényt s,

determinalja, hanem a potencialis energia fliggvényt v(r) is:

v(r) = v[p](r) (1.2.7)

Ennek kovetkezményeként bebizonyithatd, hogy a p, részecskesiirliség a teljes

Hamiltonian-t és ezzel egylitt a gerjesztett allapotokat is determinélja, mivel a T[p] és

U[p] funkcionalok rogzitettek:
Ui (re, T2, 0, Tw) = Wielpol (1.2.8)

A legoptimalisabb modszer a hatdrozott energia-funkciondlok meghatarozasara az ugy
nevezett Kohn-Sham modszer. Hogy megértsiik a mdodszer 1ényegét, az (1.2.5) egyenletet meg

kell fogalmaznunk egy bovebb egyenlet formajaban [3]:

Elp] = Tlp] + Ulp] + V[p] = T[{eilpl}] + Uulp]l + Exclp]l + VIp]l (1.2.9)

ahol a Tg[{p;[p]}] Osszeadandd a nem kolcsonhatasban 1évo részecskék kinetikus
energidjanak funkciondlja az egyrészecskés orbitalok fliggvényében, az Uy[p] az ugy nevezett
Hartree-energia funkcionalja, az E,.[p] Osszeadandd pedig magédba foglalja a T — T ¢és az
U—-Uy kozotti kiilonbségeket. Az E,.[p] funkciondlt cserélédési-korrelacids energia-
funkciondlnak nevezziikk. A (1.2.9) egyenlet minimalizaldsira Kohn és Sham a kovetkezd

moddszert dolgozta ki:

6E 8T oU 1%
—= S4By
ép ép ép ép

OFre _ OT;

0= 6p_6p

+ vy(r) + v(r) + v, (1), (1.2.10)

ahol a 6V /8p = v(r) Osszetevo a ,kiilsé” potencial, amiben az elektronok mozognak, a
(6Uy)/dp egyszerlien a Hartree-potencialra utal, a (6E,.)/Sp vagy v, cserélédési-korrelacios

potencialt pedig approximacios modszerek segitségével irhatjuk le.

Képzeljiink el most egy nem kdlcsonhatasban 1évd részecske-rendszert, amely egy

v, (1) kiils6é potencidlban mozog. A minimalizalasi feltétel erre a rendszerre egyszeri:
0=2=254p @) (1.2.11)
N

Mindkét minimalizalasi egyenletnek ugyanaz a megoldasa egy feltétel esetén, amikor is:



ve(r) = vy(r) + v(r) + v, (1) (1.2.12)

A fentebb leirt szamitasok alapjan bebizonyosodott, hogy kolcsonhatasban 1évo
(soktestes) rendszer részecske-stirlisége meghatarozhatd a nem kdlcsonhatdsban 1évo (egytestes)
rendszerre felirhatd egyenletbdl. A Schrodinger egyenlet ez alapjan a nem kdlcsonhatasban 1évo

rendszerre a kovetkezo formaban irhato le:

[_hzz_sz’ v, ()| 41 (1) = e (@), (1.2.13)

m

¢s olyan orbitdlokra utal, amelyek reprodukaljdk az eredeti rendszer részecske-

stirliségét:
p(r) = ps(r) = XV p;(1)|? (1.2.14)

Az (1.2.12), (1.2.13) ¢és (1.2.14) egyenletek az ugy nevezett Kohn-Sham egyenletek.
Mivel a vy és a v, a slirliség p fliggvénye, ami a ¢; hullamfiiggvénytdl fiigg, ami viszont a vg
fliggvénye, azért a Kohn-Sham egyenletek nem lineérisak. A legjobb modja a KS (Kohn-Sham)
egyenletek megoldasanak egy inicidlis p(r) értékkel kezdeni a szamitdsokat, meghatarozni a
hozza tartoz6d vy(r) értéket, azutan megoldani az (1.2.13) differencialegyenletet. Ebbdl egy 0j
stiriséget hatarozunk meg, amivel Gjra kezdhetjiilk a leirt procedurat. A folyamatot addig
ismételjiik, amig a konvergencidt el nem érjik. A technikai megnevezése az emlitett

folyamatnak: 6n-konzisztens ciklus.

Amikor a konvergens p, értéket megkaptuk, az (1.2.9) egyenletbdl meg tudjuk
hatarozni a teljes energiat:

E=3) =T ¥ [ D0 [y pg@) + Bxelpe]  (12.15)

A teljes energia, a savszerkezet, az Osszes DFT modszerrel vizsgalhatd paraméter
pontos meghatarozasa céljabol 2 nagyon fontos szempontot kell figyelembe venni a KS

egyenletek alkalmazasa soran [1]:

e a Kohn-Sham orbitdlok bazisfliggvényekre valod tagoldsanak moédjat, vagyis a
bazisfiiggvények megvalasztasat,

e az ismeretlen cserélddési-korrelacios funkcionalt leird kifejezéseket ¢és
fiiggvényeket, amelyek a szamitdsok Osszes soktestes aspektusat magukba

foglaljak.



2. AZELVEGZETT SZAMITASOK EREDMENYEINEK ISMERTETESE

2.1. A vizsgalt As,S,, kristalyok altalanos jellemzése

A vizsgalt As,S,, kristalyok a kovalens kémiai kotéssel jellemezhetd kristalycsoportba
sorolhatoak a legjobb megkozelitéssel. A legtobb ilyen kristdly racsszerkezete a monoklin
szimmetriacsoporttal jellemezhetd. Egy elemi cellat 16-40 atom alkot. Majdnem mindegyik, de
legfOképp az As,S; kristdly szerkezetében megfigyelheté a rétegekbe tagolodas, ami a
kénatomok rendezetlen elektronparjainak Coulomb-féle taszitdsanak hatasara kovetkezik be. A
vizsgalt kristdlyokban a legerdteljesebben az As-S kotés figyelhetd meg, amelynek atlagos
kotéshossza 2,2-2,3 nm kornyékére tehetd. Nagyon erdteljesen kibontakozik ezen rendszerekben

az anizotropia [4-10].

Az arzén és a kén elektronszerkezete a 2.1.1. a, b dbran lathato

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

A felsorolt tulajdonsadgokat figyelembe véve eddigi munkam soran az A4s,S,, kristalyok
elemzésére a slrliség-funkciondl modszerre éplild szamitdogépes programcsomagot, az
ugynevezett Quantum Espresso PWSCF szoftvert hasznaltam, nagy teljesitményti Linux cluster-
on futtatva. Az ismert kristalyok szerkezetét az Inernational Crystal Structure Database
adatbazisaban szereplé adatok alapjan hatdroztam meg. A tovabbi munkdm soran az ebben az
adatbazisban szereplé nyilvantartasi szdm segitségével jeloltem meg a vizsgalt kristalyokat. A
szamitasoknal a legnagyobb figyelmet elsdsorban a teljes energia kiszamitasara, a savszerkezet
maximalis leirdsara ¢és a vetitett allapotsiiriség meghatarozasara forditottam [11-13].
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Némelyik megvizsgalt 4s,S,, kristaly geometriai szerkezete a 2.1.2. abran lathato.

2.1.2  abra. Némelyik megvizsgalt 4s,S,, kristadly geometriai szerkezete

2.2. A teljes energia, savszerkezet, tiltott savok valamint a Fermi energiaszint

meghatarozasa az As,S,, kristalyokon

A fentebb felsorolt kristalytipusok vizsgalatanak kezdetén a Kohn-Sham egyenletek
szamitasi algoritmusa alapjan On-konzisztens szamitasokat végeztem az elektronpalydk,

hullamfiiggvények valamint a teljes energidk meghatarozasanak érdekében. A szamitasok

9
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végeztével, amennyiben a szadmitds a konvergencia elérésével ért véget, tovabb folytattam
kutatadst a savszerkezetek vizsgalatival, meghatdrozott krisztallografiai Uton haladva. A
krisztallografiai utat az inverz térben a Brillouin zondk segitségével hataroztam meg, érintve az

0sszes magasan szimmetrikus racspontot [14-17].

Az igy kapott eredményeket Osszevetettem a CRYSTAL megnevezési
kvantummechanikai modellezé program szamitdsainak eredményeivel (lasd 2.2.1. abra), amely
az ugy nevezett Hartree-Fock moddszerre épiil. A CRYSTAL hasznalata soran ugyanolyan
cserélédési és korrelacids funkciondlokat hasznaltam, mint a Quantum Espresso hasznalata
soran, a Pardew-Burke-Ernzerhoff funkcionalt. Az emlitett cserélédési-korrelacios funkcional
egy félig lokalis, ugynevezett GGA (generalized-gradient approximation) funkcional, amely

egyszerusitve a kovetkezOképpen irhato le:

ESEA[p) = [ d3r e(p(r), Vp(1)) (2.2.1)

A tisztan ab initio szamitasok eredményei szinte teljesen megfelelnek az altalam
hasznalt DFT modszer eredményeinek. Ezért a tovabbiakban tisztan a siirliség-funkciondl
modszerére épitettem a munkamat. A savszerkezet meghatarozasaval kiszdmoltam a tiltott savok
nagysagat a kristdlyokban, és egyben megkaptam a Fermi energiaszintek értékeit. A felsorolt

szamitasok eredményeit a 2.2.1. tablazat tartalmazza, a savszerkezetek a 2.2.2. 4bran lathatoak.
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2.2.1. Az As,S; kristaly savszerkezetének 0sszehasonlitasa a CRYSTAL (a) és a Quantum
Espresso PWSCEF (b) programok eredményein
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2.2.1.tablazat
A teljes energia Ey, a tiltott sav E, €s a Fermi energiaszint EF értékei a vizsgalt 4s,Sy,

kristalyokban
Etota eV E ’ eV E . eV
g F
As,S;3 (#15239) -7261,320747 2,1 5,3572
As,S3 (#25792) -7260,602717 1,8 5.,4309
As4S4 (#360) -12291,710405 1,5 4,8783
AssSy (#80125) -12284,14671 0,3 4,5466
As4S4 (#95290) -6129,478598 0,2 -0,5831
As4Ss5 (#16107) -6703,903002 2,0 4,6881
AsS (#15238) -12293,37782 1,9 5,0492
AsS (#86228) -6131,557018 0,2 -0,5676
30
20
1.0 e ]
......................... O
Yo
20
30
-4.0
-5.0
-6.0 i
-7.0 |
-8.0 |
f’w 90 | <m
-10.0
e 2> -
R 160] ==
A8283 (#15239) A8283 (#25792)
a b

2.2.2. abra Az AsuSy kristalyok savszerkezete. a — A4s,S, (#15239), b — A4s,S, (#25792)
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2.2.2. abra Az As,S, kristalyok savszerkezete
c—As S, (#360), d — As S, (#80125), e — As S, (#95290), f— As S, (#16107), g — AsS (#15238)
és h — AsS (#86228)

12



2.3. Az As,S, kristalyok vetitett allapotsiiriisége (PDOS)

o

A vetitett allapotsiirliség (ang.: Projected Density Of States, PDOS) azt mutatja, milyen
slirliségben talalhaté a bizonyos energia intervallumokban megengedett diszkrét energiaszint a
vizsgalt anyagokra nézve. A PDOS meghatarozhato a teljes vizsgalt anyagra viszonyitva, igy
példaul az én esetemben a kristdly egészére nézve; kiilon-kiilon csak az s- és p-orbitadlokra
viszonyitva; egy konkrét atomtipus egészére valamint s- és p-orbitaljaira viszonyitva. A PDOS a
p-orbitalokra viszonyitva meghatarozhato kiilon az x, y és z koordinatak iranyaban.

A kutatdsaim soran a savszerkezet tanulmanyozasa utan az A4s,S, kristadlyok PDOS-

elemzésére tértem at, a slirliség-funkcionadl modszernél maradva. A kapott eredményeket az

As>S; kristaly példajan a 2.3.1. abra illusztralja.
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2.3.1. 4bra A teljes As,S; kristalyra (a) valamint azon beliil egy arzén atomra (b) vetitett

allapotsiiriség
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3. TOVABBI KUTATASI CELOK ES TOREKVESEK

A tovabbi szamitasok soran az As,S, kristdlyok kotési energidjanak meghatarozésara
torekedtem, az elemi cella geometriai paraméterei valtozdsadnak a fliggvényében. Ezaltal az
Osszes kristalyra megkaptam az Ggy nevezett kotési energia hiperfeliiletet (ang.: binding energy
hypersurface). Az igy kapott eredmények a tovabbi munkdm soran az atmeneti lehetdséget adjak
meg az 1. fejezetben bemutatott nem kvantummechanikai molekuldris mechanika médszerére,
nagy pontossaggal. A DFT szadmitasok eredményeként kapott nagy pontossdgi energidkhoz
lehetdség nyilik ezaltal illeszteni az erd-allandokkal leirhatdé atomkdzi potencidlokat. Ha a
sikeres 1illesztés eredményeképpen nagy pontossaggal leirhatom az A4s,S, rendszereket
viszonylag egyszerii energia-fliggvényekkel, teljeskoriien vizsgalhatéva valnak komplexebb,

Osszetettebb rendszerek, amelyek akar az 1000 atomnyi nagysagrendet is elérhetik [18].

Neéhany vizsgalt kristaly kotési energia hiperfeliilete a 3.1. dbran lathato.
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3.1.abra Némelyik A4s,S,, kristaly kotési energia valtozadsanak gorbéi a rdcsparaméterek
valtozasanak fliggvényében (kotési energia hiperfeliilet)

a - As,S, (#15239), b— As,S, (#25792), ¢ — As S, (#360), d - As S, (#80125).
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A kutatasi folyamatoknak jelenleg abban a szakaszaban tartok, amikor is a fentebb
bemutatott energia hiperfeliilethez torekszem illeszteni az er6-allandokkal leirhato potencidlokat,
amelyek teljeskoriien jellemeznék az Osszes ismert 4s-S rendszert. Eddig azonban csak néhany
kristalyra kiilon sikeriilt kiszdmitanom ezen potencidlok paramétereinek értékét, egységes
potencial-készletet, amely az Osszes As,S, kristalyt leirnd egyidejileg, eddig nem sikeriilt

talalnom.

A 3.2. abran Az As,S; kristaly energia hiperfeliiletéhez igazitott potencial illesztése
figyelhetd meg. A fekete gorbe a DFT modszerrel meghatarozott energia értékeket mutatja, a

piros gorbe pedig a hozza illesztett potencial segitségével meghatarozott energia feliilet.
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3.2.4bra Az As4S, kristaly kotési energia hiperfeliiletéhez illesztett potencial

segitségével kapott energiagorbe illeszkedése az inicialis energiagérbéhez.
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KONKLUZIO

Az olyan specifikus rendszerek tanulmanyozéasara, mint az 4s,S,, kovalens rendszerek
nagyon nehéz a megfeleld numerikus modszer kivalasztasa. Az eddigi kutatdsi munkdm soran én
a slrtiség-funkcionadl moddszert haszniltam. Az eredményeim a vart sikert hoztdk. A DFT
moddszere ugyanolyan pontos eredményeket produkalt, mint az ab initio médszerek, mikozben a
szamitasi kapacitasa sokkal nagyobb, a szamitasi folyamatainak viszonylagos ideje pedig szintén

sokkal effektivebb a Hartree-Fock modszerénél.

Az emlitett modszer €s a nagyon sokrétiire és stabilra tervezett programok hasznalata
viszonylag sok hasznos eredményhez juttatott az eddigi kutatdsaim soran. Meghataroztam szinte
az 0sszes energetikai tulajdonsagat és paraméterét az ismert 4s,S,, kristalyoknak. Ide sorolndm a
tanulmanyban emlitett Gsszes eredményt: a teljes energidkat, a sdvszerkezeteket és az ebbdl
meghatarozhat6 tulajdonsadgokat és paramétereket, a vetitett allapotsiiriiséget valamint a kotési

energia hiperfeliileteket.

A megvizsgalt rendszerekrdl kapott eredmények tanulmanyozasa sordn a kovetkezd

kovetkeztetéseket tudtam levonni:

e az As,S, kristdlyokban nagyon kicsik az atomokra esd toltésegységek, ezért
inkdbba a kovalens csoportba sorolhatdak, a Coulomb-féle kdlcsonhatasok az
anyagokban nem jatszanak nagy szerepet a nukleont6l nagyobb tavolsagban.

e asavszerkezetiik nagyon valtozatos, némelyek félvezetdre jellemzd széles tiltott
savval rendelkeznek (2 eV nagysagrend), némelyekben pedig nem is észrevehetd
a tiltott sav.

e magas anizotropia jellemzd rajuk.

e a Fermi energiaszint szinte mindegyik kristdlyban ugyanazon a szinten van, 5
eV kornyékén, kivéve némelyik unikalis rendszert.

e A belsé szimmetria és elrendezddés a kristadlyokban nagyon valtozatos.
Neémelyek rétegelt struktaraval rendelkeznek, némelyek pedig molekuldkat
képeznek az elemi cellan beliil.

e A kotési energia hiperfelilletek nagyon pontosan leirjdk a mechanikai
deformacid sordn végbemend energiavaltozast. Ez is bizonyitja, hogy a DFT

modszer idealis az 4s,S,, rendszerek elemzésére.
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