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1. Bevezetés

A pasztazo alagitmikroszkdppal (STM) végzett mérések az STM feltalalasa ota egyre
nagyobb teret hoditanak a szilardtestfizikai kutatasok kozt. A vezet6 feliiletek igen nagy, akar
atomi felbontasu letapogatasat teszi lehetdvé a szakavatott kezek altal miikodtetett, jo mindségi
STM. Azonban még a legkoriiltekintdbb modon végzett mérés esetén is bizonyos esetekben
igen nagy kihivast jelent értelmezni a kapott eredményeket. Ennek tobbek kozott az az oka,
hogy az STM miikddésének alapjat ado alagitaram igen nagymértékben fligg a letapogatd ti
mindségétol — ami gyakorlatilag még napjainkban sem reprodukalhaté pontosan, igy minden
mérés némileg mas eredményt ad. Ezért nagy sziikség van az olyan szilardtestfizikai
szimulaciokra, melyek a kisérleti eredmények megértését teszik lehetdvé.

Munkamban az Ag6x6-Co7x7 feliillet szimulacidjaval foglalkoztam, az (111)
orientacioban 1€vo eziist szubsztratra helyezett egy, ill. két monoréteg kobalt esetén. A
motivaciot az [1]-ben elvégzett és kiértékelt kisérlet adta. Ebben a kisérletben 7 K-en
mikddtetett STM-et hasznaltak 10 Pa nyomason. Az Ag(111) feliilet és az elektrokémiai Giton
hegyezett volfrdm tiik argonion bombézéssal voltak megtisztitva. Erre a feliiletre kobaltot
parologtattak 0,1 ML/min sebességgel, elektronsugaras parologtatd és 99,99%-os tisztasagu
parolgtatott anyag hasznalataval. Monoréteg (ML) esetén definicid szerint egy atomi réteg
vastag a Co az Ag szubsztraton. A dI/dV spektrumokat és a térképeket a minta fesziiltségére
szuperponalt szinuszos modulécio segitségével mérték meg (5-10 mVims, 8 kHz), €s a valaszjel
foharmonikusat mérték lock-in erdsitovel.

Azt talaltak, hogy a vizsgalt un. moiré szerkezetnek koszonhetden bizonyos helyeken a
kobalt d allapotoknak térben periodikus mdédon rendkiviil nagy volt az allapotsiiriisége.
Ezenkiviil a moiré feliileten elhelyezkedd méagneses molekuldk elrendezddése elektronikus
minta effektusra utal.

Az elsédleges cél a kisérleti eredmények elméleti, szimulaciobdl szarmazo
eredményekkel valo 6sszevetése volt.

Az emlitett felillet STM-mel vald letapogatdsa soran un. moiré-struktirat [1]
tapasztaltak. Ezt a VASP [2],[3] szimulacios programcsomaggal végzett siirtiségfunkcional-
szamitasok segitségével meg tudtuk erdsiteni, azaz a relaxalt strukturdban megjelent a moiré-
szerkezet. Teljes energia szamitasok segitségével meghataroztuk a kobalt rétegek
novesztésének kristalytani struktarajat. Ezenkiviil az emlitett cikkben beszamoltak réla, hogy a
vas-ftalocianin (FePc) molekuldk a feliileten jellemzden milyen helyeken és milyen iranyban

kotédnek meg. Ez a feliiletre jellemzo6, helyfliggd elektrosztatikus potencialnak koszonhetd. A



feliiletre jellemz6 kilépési munka-térképpel szemléltetni és jellemezni tudtam a kérdéses
helyeket.

A cikkben beszamoltak rola, hogy a feliilet harom jellegzetes pontja folott milyen
differencialis vezetoképesség (dI/dV)-spektrumot mértek [1]. Ezeket szimuldltam — a [4]-ben
leirt modszer alapjan —, és az eredmények azt mutatjak, hogy a dI/dV cstcsok kozel azonos
fesziiltség értékeknél jelentek meg, mint a kisérleti eredményekben.

A kisérlet soran az STM-mérést ionbombazassal tisztitott volfram-tiivel végezték, én a dI/dV

szimulacio soran szintén volfram timodellt hasznaltam.

2. Elméleti alapok

2a. A moiré struktura

A moiré-mintazat egy olyan masodlagos mintazat, mely legalabb két, attetszd, azonos vagy
kiilonb6zé mintazatu feliilet egymasra helyezése és egymashoz képesti kis elmozditasa esetén

valik lathatéva (lasd 1. abra).
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1. abra: A két, egymashoz képest kissé elforgatott, azonos racsallandéju racs moiré-mintazatot alkot

Szilardtestfizikai szempontbol a kiilonb6zé mintdzatu, egymasra helyezett feliiletek
lehetnek kiilonbozo racsallanddju, fématomokbol all6 kristalyracsok — mint ahogy jelen esetben
is ez a helyzet, hiszen a kobalt racsallandoja 2,5071 A, az eziisté pedig 2,8887 A [5]. Ez azt
jelenti, hogy a racsallando-kiilonbség kozel 15%-os, azaz 6 eziist atomra 7 kobalt atom jut.
Ebbdl adodik az Agbx6-Co7x7 struktura. Az eziist (111) feltiletre novesztett kobalt rétegben

periodikus geometriai mintdzat jelent meg, mely az atomok z-irdnybeli kitiiremkedését és



besiillyedését eredményezte — amennyiben a feliiletbdl kifelé mutatd normalisnak megfeleléen
vessziik fel a z-irdnyt. Ezenkiviil a feliileten 1év6 kobalt atomok a z-irdnyra merdleges sikban
helyenként kozelebb, ill. tavolabb keriiltek egymastol.

Ennek oka nem pusztan a matematikai geometriaban gydkerezik, hanem abban is, hogy
az egyes atomok elektronszerkezetei kdlcsonhatnak, ezéltal koztiik erd ébred, €s a rendszer tigy

relaxal, hogy végeredményben az energiaminimum elve valdsul meg.

2b. Kilépési munka (elmélet)

A kilépési munka (angolul work function, WF) definicié szerint az az energia, amely ahhoz
sziikséges, hogy az electron kiszabaduljon a fémben kotott allapotabol [6]:

WF = E u. — E3 (1

ahol E, . a vakuum energiaszintje, és E5 a mintara jellemzd Fermi-energia.

A kilépési munka tipikusan eV nagysagrendd, pl. Ag (111) feliileten 4,74 eV, kobalt
esetén 5 eV [6]. Itt azonban meg kell jegyezni, hogy ahogyan az E,,,. fligghet (x,))-t6l — ahol
(x,y)-nal jeloljiik a feliilet normalisara meréleges sikot leiré Descartes-koordinatakat —, agy
ezen keresztiil a WF is helyesebben WF(x,y). Amikor kilépési munkat mérnek kisérletileg egy
adott homogén feliileten, akkor altalaban a feliiletre jellemzd dtlagos WF kilépési munkat
hatarozzak meg. A kilépési munka abszolut modon vald mérésének tobb fajtija van: torténhet
fotoemisszio utjan (azaz fotonabszorpcid soran elektronok Iépnek ki a feliiletbdl), magas
hémérsékletii (termionikus) emisszioval, elektromos mez6 hataséara torténd emisszioval, ill. az
elektronok alaguteffektusanak kihasznalasaval [6].

Ha ¢ -vel jeloljiik az elektrosztatikus potencialt a feliileten, akkor mondhatjuk, hogy a
¢ (x, y)-fuggés kovetkezménye az Gn. elektronikus minta effektus (angolul: electronic template
effect) [1]. Ez azt jelenti, hogy a feliiletre érkezd, egyéb atomok ill. molekuldk azokon a
helyeken fognak megkstddni, ahol a térerdsség nagyobb, azaz ahol az |grad ¢| nagyobb. Ezt
[1]-ben kisérletileg is igazoltdk FePc molekuldk esetén (lasd 2. abra).

A tovéabbiakban az altalunk vizsgalt mintan jeloljik a-val a korrugécios maximumok
kozéppontjait, f-val a 2. abran haromszoggel jelolt helyet, y-val pedig azokat a pozicidkat, ahol
a FePc molekuldk kozéppontjai vannak az dbran. Az [1]-ben leirt kisérletben azt tapasztaltak,
hogy mig a FePc molekulak kézponti vas ionja a y-helyeken valé megkotddést preferalta, az o

(kor) és B (haromszog) helyek szabadon maradtak.



2. abra: (a) Haromrétegli Co sziget konstans arami STM képe Ag(111)-en, adszorbealt FePc molekulakkal,
melyek ligandumjai kitiiremkedésként jelennek meg. (b) A FePc molekulak megfigyelt adszorpcids
geometridjanak vazlata. A rozsaszin gombok a moiré feliilet korrugéciés maximumait jeldlik. Forras: [1].

2c.Differencialis vezet6képesség (elmélet)

Az alagtaramot (/), a differencidlis vezetOképességet (dI/dV) és ezek nem
spinpolarizalt (TOPO) és spinpolarizalt (MAGN) komponenseit egy atomi szuperpozicios
moddszer keretein beliil hatdrozzuk meg a [7] szerint. Itt feltételezziik, hogy az elektronok
egyetlen cstucsatomrol alagutaznak at, és felosszegezziik az egyes dtmeneteket ezen csticsatom
¢s minden feliileti atom kozott az egydimenzios (1D) Wentzel-Kramers-Brillouin (WKB)
kozelitést feltételezve az elektronalagutazasi folyamatra minden atmenet esetén. Az

alagtaramot Rp;p(x, v, z) tlipozicio és V eldfesziiltség esetén a kovetkezOképpen kapjuk:

Irorar(%,¥,2,V) = Iropo(x,¥,2,V) + Iyagn (%, ¥, 2,V) ()

ahol a TOPO és MAGN tagok formalisan:

Vil 3
Iropo(x,y,2,V) = f SOUPO (x,y,2,U0,V)dU ©)

0

dI 4
IMAGN(x' yi Z, V) = f I;ZGN (xl y: z, UI V)dU ( )

0
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3. 4bra: Az abran E az adott elektron energidja, E5 a minta-, E¥ a tii Fermi-energija. 7 a minta és a ti kozé
kapcsolt fesziiltség, eU pedig az az energia, amennyivel az elektron energidja nagyobb a minta Fermi-
energidjanal.

Az integrandusok az un. virtudlis differencialis vezetdképességek,

g2e?
5 z e~ 2WUNdateyDp  (EL + el — eV)ng (ES + el) ®)

a

dITOPO
W (x! Y,z U! V) -

g2e?

- Z e 2xWUNdatcym, (EF + eU — eV)mE (ES + elU) (©)

a

dlyacn
dUu

(x,y,2z,U,V) =

2,2
Itt e az elemi toltés, 4 a Planck-alland6, EX a tii és Ef a minta Fermi-energidja. Az % faktor

biztositja, hogy a d//dV helyesen A/V (Siemens) mértékegységii legyen. Az € 1 eV-nak lett
véalasztva, de igazi értékét a szimulaciok és a kisérletek Osszehasonlitasa alapjan kell
meghatdrozni. A 3. dbra szemlélteti a minta és a tii kozti elektronenergia-atmenetet pozitiv
elofeszités esetén (V > 0). Lathato, hogy mivel a tlinek magasabb az Fermi-szintje, az
alagutaram onnan folyik a mintdba. Az a-ra végzett 6sszegzes az atomi szuperpozicionak felel
meg, ¢s elviekben minden feliileti atomra el kell végezni. A konvergencia-tesztek azonban
megmutattadk, hogy aranylag kis szamu atomra végzett Osszegzés mar konvergalt d//dV
értékeket ad [8]. A tli €s a minta elektronszerkezete ebben a modellben az atomokra projektalt
allapotstriiségek (PDOS) dtjan van figyelembe véve, azaz az ny(E) és az nd (E) a tire és az
a-ik feliileti atomra projektalt toltés-allapotsiirtiséget jelolik, mig az my(E) és az md (E) a
megfeleld atomi gombokre projektalt magnesezettség allapotstiriiség vektorokat. Ezek
kollinearis elektronszerkezet-szamitasokbdl kaphatok meg az ebben a dolgozatban vizsgalt

rendszerre [7].



Az elektronok alagutazasi valoszinlisége (transzmisszid) az a-ik feliileti atom és a ti

kozott az alabbi alakba irhato:
T(E,f +eU,V,d,(x,y, z)) = ¢ 2k(UV)da(xy,2) (™)

Ez az elektron-hullamfiiggvények szférikus lecsengésének felel meg. Itt d,(x,y,z) =
|R71p(x,y,2) — R,| a tavolsag a tl csicsatomja és az a-val jelzett, R, helyvektoru atom
kozott. Téglalap alaku effektiv potencidlgatat feltételezve a tlii €s minden feliileti atom kozott a
K vakuum-lecsengési tényez6 a kovetkezoképpen irhato:

k(U V) = %\/Zm (W — eU)

ahol m az elektron tomege, h a redukalt Planck-allando, ¢ az elektron atlagos kilépési munkéja

®)

a feluiletbdl, mig ¢ a lokalis kilépési munka a tlicstics atomnal. A k-t fliggetlen palyakozelités
[91.[10],[11] értelmében szamitjuk, mely azt jelenti, hogy minden tipusu elektronpalyara
ugyanolyan szférikus lecsengést vesziink. Ezen kozelités miatt a szimulacio eredményének
értelmezését koriiltekintéen kell végezni a kisérletekkel Osszehasonlitott kvantitativ
megbizhatdsag szempontjabol.

Az alagutaramhoz hasonléan a teljes (TOTAL) fizikai differencialis vezetoképességet
is egy nem spinpolarizalt (TOPO) és egy spinpolarizalt (MAGN) részre lehet bontani, és ez egy
R7p(x,y, 2) tiipozicio és V elbfesziiltség esetén igy irhato:

dITOTAL dITOPO dIMAGN (9)
T(x.y.Z.V)— 1 (x,y,2z,V)+ W (x,y,2,V)

ahol a jarulékok a kovetkezok (lasd [12]/A appendix, A10 egyenlet):

df dr 10
S;PO (xy,zV) = —SZPO (,¥,2,V,V) + Bropo (x,,2,V) + DFPO(x,y,2,V) (10)

df dI 1
g;@N (x,y,2,V) =- I‘d”?]GN (,y,2,V,V) + Byacn (x,v,2,V) + D¥AN (x,y,2,V) (11)

Itt B és Dr a hattér és a tli-derivalt tagok, ebben a sorrendben (lasd [12]/A appendix). A hattér
tagot, mely tartalmazza a transzmisszios fliggvény fesziiltség szerinti derivaltjat, a modern STS
elméletekben figyelembe veszik [12],[14],[15] mig a t allapotsiiriiségének energia szerinti
derivaltjat tartalmazo tii-derivalt tagot csak ritkdn veszik szamitasba a szakirodalomban.
Nyilvanvaldan a teljes differencialis vezetoképesség szintén irhatd a kovetkezd alakban:

dITOTAL ( 12)

dv

dl/
(x,vy,2,V) = U (x,v,2,V,V)+B(x,y,z,V) + Dr(x,y,2,V)



ahol

I dI 13
—x,y,zV, V)= TOPO( ¥,2,V,V) + MAGN( x,y,2,V,V) (13)
dUu dUu

B(x,¥,2,V) = Bropo(x,¥,2,V) + Byaen(x,y,2,V) (14)
Dr(x,y,z,V) = DIOFPO(x,y,2,V) + DMAGN (x,y, 2, V) (15)

A hattértag kiszamitasa érdekében sziikség van a transzmisszios fliggvény fesziiltség szerinti
derivaltjara. A (7) egyenlet és a (8) egyenletben megadott vakuumbeli lecsengés

felhasznalasaval azt kapjuk, hogy

oT (16)
FT (EF +eU,V,d,(x, y,z))

me : )T(EFS +eU,V,d,(x,y, Z))

iz Ga X2 (U, V)

Ezt, valamint az 1D WKB modellbeli d7/dV komponenseket figyelembe véve a [12]/A appendix
Al12 és A13 egyenletével egyiitt a hattér- €s a tii-derivalt tagok igy irhatok:

e?me? (17)

Bropo(x,y,2,V) = T onhs

—K(U V)dg(x,y,2)
Zd (x, y,Z)f PaRR nr(EF + eU — eV)ng(E;

+el)dU

&2me® (18)

Buyaen(x,y,2,V) = TR

—K(U V)dq(x,y,2)

Z do(x,y, z)f PR mr(ET + eU — eV)mE(ES + eU)dU

DI%PO(x,y,2,V) = — g (19)

—K(U V)da(x,y,2) anT
Z do(x,y, z)[ POAD) (EF +eU — eV)ng(Ef + eU)dU

g2e? (20)

DMAGN (x,y,2,V) = — A

—K(U V)da(x,y,2) amT
Zda(x Y, z)[ P OAD) e —— (Ef + eU — eV)mE(E§ + eU)dU



fgy megadtuk a differencilis vezetéképesség minden komponensét a maégneses
alagutdtmenetben az atomi szuperpozicié keretein beliil a minta és a tl els6 elvekbdl szamitott
elektronszerkezetét felhasznalva. Az I(x,y,z, V) és a dI/dV(x,y,z,V) kiszamolhato egy
haromdimenziés (3D) racson egy véges térfogatban a feliilet felett. Egy lokalis differencialis
vezet6képesség spektrum egy dI/dV (xq, v, zo,V)-nak felel meg rogzitett (xq, Vo, Zo)

tlipozicioval.

2d. Az elektronszerkezet-szamitas technikai részletei

Az elektronszerkezet szamitasokat a stiriiségfunkcional-elmélet keretein beliil az
altalanositott gradiens (GGA) kozelitésben a VASP kdd [2],[3] hasznélataval végeztiik. A mag-
elektron kolcsonhatés leirasahoz a projektor-augmentalt hullam (PAW) mddszert hasznaltuk
[16]. A Kkicserélddési-korrelacidés funkciondlt a PWO91 modszer [17] haszndlataval
parametrizaltuk.

A W(110) tat egy szupercellaba helyezett véges, 7 atomi réteg vastagsagu lemezzel
(angolul: s/ab), és annak mindkét oldalara helyezett W atommal modellezziik. A legfels6 W
atomi réteg és a ti cslics szerepét jatszo W atom geometridjat relaxaljuk. A szomszédos
szupercellakban 1évé tii csucs atomok kozotti kdlesonhatast minimalizalva egy 3x3-as feliileti
cellat véalasztunk, valamint a feliiletre normélis z iranyban 16 A vastag vakuum réteg valasztja
el a szomszédos szupercellaban 1évé W lemezeket. Az elektron kilépési munkéja a tii csics
atom felett ¢pr= 4,36 eV. A tli csucs atomra projektalt elektron allapotstiriiséget (nT(E ))
11x11x1-es Monkhorst-Pack [18] k-pont racson szamoljuk a Brillouin-zéndban. Mivel a

volfram tii nem magneses, ezért my(E) = 0.

3. A vizsgalt elrendezés

Az altalunk vizsgalt Co/Ag(111) feliiletet egy szupercellaba helyezett véges, négy atomi
réteg vastagsagi Ag hordozora helyezett egy, ill. két monoréteg (1ML ill. 2 ML) Co lemezzel
modellezziik. A monoréteg elnevezés arra utal, hogy az eziist hany szazaléka van befedve a
randvesztett masik anyaggal. Jelen esetben az 1ML 100%-0s, a 2ML 200%-os fedettséget
jelent.

1 ML Co esetén a legfelsd két (Ag+Co) atomi réteg geometridjat relaxaljuk, mig 2 ML
Co esetén a legfelsd harom (Ag+Co+Co) réteget. A relaxacio soran az atomok tetszélegesen
(x,y,z) iranyban relaxalhatnak, ezaltal nem csak a feliiletre merdleges, hanem a feliilettel
parhuzamos relaxaciét is figyelembe tudjuk venni, ami egy feliileti moiré-struktiranal

elengedhetetlen. A feliilletre normadlis z iranyban 11 A vastag vakuum réteg valasztja el a

10



szomszédos szupercelldban 1évéd Co/Ag(111) lemezeket. A  projektalt elektron
allapotsiiriiségeket (nS(E ) ésmg(E )) a Brillouin-zona Gamma pontjaban szamoljuk, ez a k-
felbontas elegend6 a szupercella nagy mérete miatt.

Az eziistatom nagyobb, mint a kobalt, — a kobalt rdcsallanddja 2,5071 A, az eziisté pedig
2,8887 A [5] —, ezért 6 eziistatomra 7 kobalt jutott, azaz a négy, egymds felett 1év$ atomi
eziistrétegben egyenként 6 - 6 db eziistatom volt, valamint 7 - 7 db kobalt a legfelsd, 6todik ill.
hatodik rétegben. Az eziist- és a kobaltatom méreteit illet6 irodalmi adatoknak ez j6 kozelitéssel

megfelel.

4. abra: Az eziist atomok elhelyezkedése a szupercellaban, a; és a, a szupercella (x,y)-sikban 1év6 bazisvektorai,
|ai[=|az|. 6 db eziist atom jut egy sorba. Az a3 bazisvektor merdlegesen mutat ki a sikbol, a;-gyel és ax-vel
jobbsodrasu rendszert alkotva.

A modell felépitésekor el6szor a kobalt rétegek novesztésének kristalytani struktarajat
kellett meghatarozni — ez ugyanis az [1] cikkbdl nem dertilt ki, igy elektronszerkezet-szamitast
kellett végezni annak érdekében, hogy eldonthetd legyen, hogy melyik szerkezet teljes
energidja minimalis. Azt feltételeztiik, hogy a minimadlis teljes energidju szerkezet volt jelen a
kisérlet soran is.

A szamitasokat a VASP programcsomag [2],[3] segitségével kétféle racsallandora is
elvégeztilk: A Webelements oldalon taldlhatd kisérletileg meghatarozott 2,8887 A-os, és a
stirliségfunkciondl-szamitas segitségével meghatarozott 2,94 A-6s eziist racsallandora is.

Az elemi cellat leird racsvektorok az alabbi matrixban lathatok:
6 0 0
a, V3 17,332 0 0
<a2> =a,p| -3 6 7 0 = <—8,666 15,010 0 )
a
3 0 0 7413 0 0 21,413
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A képletben szerepl6 a; vektorok a racsvektorok, amelyek segitségével leirhatd az elemi
cella. A 4. abran az elemi cella (x,y) sikban 1évé bazisvektorai vannak abrazolva. Az azp pedig
a racsallando, azaz a tavolsag két eziist atom kdzéppontja kozott. Ezt a szimulacidkban a mar
emlitett 2,8887 A-re, ill. 2,94 A-re allitottuk be, ugyanis 2,94 A a tombi anyag preferalt
racsallandoja a hasznalt kicserélodési-korrelacios strtiségfunkcionallal (PW91) [17]. Az utolso
matrixban A egységekben lathatoak a racsvektorok, a>p=2,8887 A racséllandot feltételezve.

1 ML esetén harom szerkezetet vizsgaltunk: FCC, HCP és TOP elrendezésben. Az egyes

szerkezetek magyarazata az alabbi tablazat alapjan valik vilagosabba:

rétegek FCC HCP TOP
Co(R) A A A
Ag(R) C B A
Ag(NR) B A C
Ag(NR) A C B
Ag(NR) C B A

1. tablazat: 1ML Co esetén a kiilonb6z0 kristalytani elrendezések

A, B, C jelentik a kiilonb6zd tipust atomi rétegeket, amelyeknél a referencia-atom
kiillonb6zd vektorokkal van eltolva a réteg sikjaban a (0,0) (A) tipusu réteghez képest. Lasd 2.
tablazat.

Ezekre az elrendezés relaxéalasa elotti kezdeti geometria megadasanal volt sziikség.
Lathato a tablazatokbol, hogy a viszonyitasi pont mindig a legfelsé kobalt réteg volt: ez mindig
A tipusu réteg volt, a tobbi ehhez lett hozzdigazitva. Ennek csak annyi a jelentosége, hogy igy
konnyebb volt attekinteni a strukturakat. Az ,,R” index arra utal, hogy a szimulacié soran az
»NR” index esetén pedig az atomok végig rogzitve voltak.

Az [1] forrasban kozoltek egy szemléltetd abrat, mely attekinthetdvé teszi a vizsgalt

strukturat. Az abra csak a legfels6 kobalt- és az alatta 1évo eziist réteget mutatja:
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5. abra: Az [1] cikkbdl atvett abra, az IML Co esetét abrazolja. JOI lathatd a moiré szerkezet periodicitasa, ill. a
harom kiemelt (o, B, y) hely, melyeket a d7/dV szimulacidk soran megvizsgaltunk.

A 2. tablazat tartalmazza, hogy relativ koordinatdkban az A-B-C poziciok minek

felelnek meg. A relativ koordinatdkat a mar emlitett a; bazisvektorok egységében kell érteni.

jelolés (x,v) koordinata (x,»)/6 koordinata
A (0, 0) (0, 0)
B (2/3, 1/3) (2/18, 1/18)
C (173, 2/3) (1/18, 2/18)

2. tablazat: Az ABC-jelzés magyarazata. 6-tal azért kellett leosztani a koordinatakat, mert 6 db eziist atom van
egy sorban, és a réteg legszélsé atomjainak relativ koordindtai a; és az iranyban is 0-tdl 1-ig mennek.

Annak eldontésére, hogy milyen kristalytani struktura szerint novesztve pozicionaljuk
a kobalt réteget az eziistre, a kiilonb6zo alternativak mindegyikére egy teljes energia szamitast
végeztiink. A szamitasok az eziistre vonatkozé mindkét racsallandd (2,8887 A és 2,94 A)
felhasznalasaval megtorténtek. Ezen szamitasok eredményei a 3. és 4. tablazatban lathatok.

A teljes energia alatt az Osszes atomra felosszegzett kinetikus és helyzeti energidk
Osszegét értjik. A helyzeti energia az e-e,, e-mag, Coulomb-, Hartree- és kicserélddési
korrelaciés potencialbdl 4ll.

A tablazatokban a #min és a #max jelolés a legfelsé Co rétegben a minimalis és

maximalis z koordinataju atomok szamara utal.
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szerkezet korrugaci6 [A] #min #max Eror [eV]

FCC 0,94 1 3 -659,725
HCP 0,93 1 3 -659,741
TOP 0,73 3 1 -659,672
TOP 0,67 3 6 -659,725

3. tablazat: IML Co, racsallandé: 2.94 A

2,94 A-6s racsallandd esetén TOP helyzetben az energetikai szamitas két allapotba
konvergalt be, de végill a HCP-novekedést valasztottuk ki, mert egyértelmiien ez az
energetikailag legkedvezdbb elrendezés.

Korrugécio alatt a legfelsd kobalt réteg legalacsonyabban és legmagasabban 1€v atomja
kozti z-iranybeli tavolsagot értjiik. Sem a 2,8887 A-0s, sem a 2,94 A-os eziist racsallandd
esetében nem az a struktura volt az energetikailag legkedvezdbb, amelynél a legnagyobb vagy

a legkisebb volt a korrugacio.

szerkezet korrugicio [A] #min #max Eror [eV]
FCC 1,11 1 3 -661,497
HCP 1,09 1 3 -661,508
TOP 0,79 3 6 -661,469

4. tablazat: 1ML Co, racsallando: 2,8887 A=4.0853/v/2 A

rétegek FCC-FCC FCC-HCP HCP-HCP HCP-FCC
Co(R) A A A A
Co(R) C B C B
Ag(R) B A A C
Ag(NR) A C C B
Ag(NR) C B B A
Ag(NR) B A A C

5. tablazat: 2 ML Co esetén a kiilonbozo kristalytani elrendezések

Az 5. tablazatban az R €s NR jelzések ugyanazt jelentik, mint az els6 tablazatban.
A teljes energia szamitasokat 2ML Co-ra is elvégeztiikk az 5. tdblazatban megadott

geometridkra mindkét eziist racsallandoval. A kapott eredmények a 6. tablazatban talalhatok.

14



racsallando [A] szerkezet korrugacio [A] Eror [eV]

2,94 FCC-FCC 0,54 -1010,165
FCC-HCP 0,55 -1010,139

HCP-FCC 0,52 -1010,128

HCP-HCP 0,53 -1010,174

2,8887 FCC-FCC 0,51 -1010,965
FCC-HCP 0,52 -1010,945

HCP-FCC 0,50 -1010,943

HCP-HCP 0,50 -1010,978

6. tablazat: A teljes energia szamitas eredményei 6sszefoglalva 2 ML Co esetén

A 6. tablazatban félkovér betlivel szedve lathatdo az energetikailag legkedvezdbb
elrendezés. Lathato, hogy az energetikailag legkedvezdbb allapot a HCP-HCP rétegnvesztés
volt. Ezenkiviil 6sszehasonlitva a 3. tablazatot a 4. tablazattal lathato, hogy 2 ML Co esetén a
korrugaci6 joval kisebb, kb. fele akkora volt, mint IML Co esetén.

Az IML Co szupercelldban 4 - 62 + 72 = 193 db atom volt, a 2ML Co szupercelldban
pedig 4- 6%+ 272 =242 db. [1]-ben dI/dV méréseket végeztek 3 ML-Co esetén is. A
szamitasi igény novekedése miatt mi ezt az esetet nem vizsgaltuk. Masrészt a moiré-szerkezet
korrugacidja az 1 ML Co esetén a legnagyobb, 2 ML Co esetén feleakkora, és tobb réteg

novesztésével a feliileten kevésbé detektalhatd moiré-szerkezetet varunk.

T\
({dddd . " & " 4 »

6. dbra: A relaxalt struktura IML Co, 2,8887 A eziist racsallandé esetén (a) feliilnézetbél és (b) oldalnézetbdl
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9. dbra: A relaxalt struktura 2ML Co, 2,94 A eziist racsallandé esetén (a) feliilnézetbdl és (b) oldalnézetbdl

Az abrakon lathato, hogy a legfelsé Co réteg atomjai helyenként egymashoz kozelebb,
ill. egymastdl tavolabb keriiltek a relaxacié soran. Az 6. és 7. abran észrevehetd, hogy a Co
atomok kozotti hézagok nagyobbak mint a 2ML Co esetet abrazolo 8. ill. 9. abran. Ugyanezen
abrak esetén a (b) képeket Osszehasonlitva a z irdnyu korrugaciok mértékére is ugyanezt

mondhatjuk el: IML Co esetén jelentésebb, mint a 2ML esetben.
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4. Atlagos kilépési munka

Az adott szimulalt szupercellaban egy finom felbontast racson az (x,y,z) pontokon
kiszamitottuk a VASP program segitségével a ¢(x,y,z) elektrosztatikus potencialt és a
feliiletre jellemzd Er Fermi-energiat eV egységekben. Az (x,y)-felbontds 126 - 126 volt, a z-
iranyt pedig 1ML Co-nal 160, és 2ML Co-nal 162. Ezutdin minden z = const feliiletre
kiszamitottuk a ¢ atlagos elektrosztatikus potencialt a kovetkezé médon:

Ny Ny Q1)

5@ = 0, 0 #(03,)

i=1j=1

ahol i és j a diszkrét pontokbol allé adatsor x; €s y; komponensein fut6 indexeket jelentik. Az
igy kapott ¢ (z) fiiggvényre a z vakuumtartomanyba esé részében 1év$ potencialgatra egyenest
illesztettiink, melynek egyenlete: ¢(z) = a + b - z. Az illesztett egyenest levontuk a ¢(z)
g6rbébol, majd ennek kerestiik a maximumat, melyet a z = zuax helyen vett fel. Az éatlagos
kilépési munkat a kovetkezoképpen szamitottuk:

WF = qg(zmax) —Ep (22)

A periodikus szupercellakban 1év6 atomtombok (angolul: slab) kozotti vakuum nagysaga mind
a négy esetben 11 A volt. IML és 2ML Co esetén is mindkét racsallandéval elvégeztiik a
szamitasokat. A kisebb racsallando ugy is értelmezhetd, mintha a feliiletre nyomds hatna,
aminek hatasara a kristalyracsban 1év6 atomok egymashoz kozelebb keriilnek.

A szamitasi eredmények a 7. tablazatban talalhatéak, ahol a és b az a + b - z egyenletii
illesztett egyenes paraméterei, R az illesztés josagat megadd tényezd — idedlis esetben értéke
1. A ,H#illesztett adatok™ az illesztett adatok szamat jelenti, azaz azon adatpontok szamat,
amelyekre az egyenesillesztés tortént. A 8. tdblazatban zuux a ¢(z) maximumanak helye, Er a
Fermi-energia, WF pedig az atlagos kilépési munka. Az illesztésnek természetesen volt hib4ja,
mely megjelenik az a és b paraméterekben, és ezeken keresztiil a tovabbi, szamitott adatokban,

azonban értékiik olyan kicsi volt — ez az R?-ekbdl is lathato —, hogy elhanyagoltuk oket.
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adatsor aleV] b[eV/ A] R’ #illesztett

adatok
1ML-2,8887 A 6,14068 -0,09375 0,99810 45
IML-2,94 A 5,98380 -0,09526 0,99528 48
2ML-2,8887 A 6,51855 -0,07293 0,99651 39
2ML-2,94 A 6,12071 -0,06291 0,99595 39
7. tablazat: Az illesztett paraméterek
adatsor Zmax [A] ¢ (Zmax) [eV] Er [eV] WF [eV]
1ML-2,8887 A 16,72932 4,57699 -0,07000 5,014514
IML-2,94 A 17,16067 4,35791 -0,18830 4,954705
2ML-2,8887 A 18,17281 5,19810 0,56760 4,86395
2ML-2,94 A 18,45838 4,96418 0,37920 4,804029

8. tablazat: A kiértékelt adatok
A kobaltra jellemzd, kisérletileg meghatarozott kilépési munka irodalmi értéke 5 eV, mi e koriili
értékeket kaptunk. Az idealis 5 eV-tol vald eltérés az eziist szubsztrat jelenléte miatt van. Az is
lathato, hogy 2 ML Co esetén kisebb kilépési munkat kapunk, mint 1 ML Co esetén. Ezenkiviil
a kisebb racsallando valamivel nagyobb kilépési munkat eredményez, mint a nagyobb
racsallando, vagyis az elektron nehezebben tud kilépni a feliiletbol tomarebb, ill. 6sszenyomott

feliilet esetén.

4a. Kilépési munka — az illesztés menete

Egy diszkrét adatpontokbél 4ll6 adatsorunk volt. Jeloljiikk az egyes pontokat ¢; = ¢(z;)

modon. Az egyenesillesztést a kvetkezoképpen végeztiik:

1. Kiszamitottuk a numerikus differencia adatsort, azaz ¢; — ¢b;_;-et. A tovabbiakban ezt
d¢;-nek nevezziik.

2. A potencialgét linearis szakaszan megnéztiik, hogy hol valt negativba a d¢;-adatsor —
ugyanis az elsd negativ adattol kezdédik az egyenes illesztése. Ez d¢,,--nél kivetkezett
be.

3. Ezutan kiszdmitottuk a d¢p; — d¢p;_;-adatsort (ezt masodik differencianak hivjuk, és
d?¢;-vel jeloljiik). A masodik derivaltnak maximuma van a kérdéses tartomanyon.
Ezért megnéztiik, hogy mekkora a d?¢,, érték, majd az illesztend adatsort addig a
legnagyobb indexii adatig jeldltiik ki, amire még d2¢,,, > d?¢,,.
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4. gy, az n, m indexek meghatarozasaval mar az Originnel elvégeztiik az egyenes-

illesztést az adatsor megfeleld pontjaira.
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10. abra: A ¢(z), a LINFIT(z) és a p(z) — LINFIT(z) egy gratikonon abrazolva az 1ML-2,8887 A adatsor
esetén. Lathato, hogy az egyenes levondsa utdn csaknem konstans lett a potencialgat.
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11. abra: A dgp(z) és a d®¢(z) egymas alatt dbrazolva az IML-2,8887 A adatsor esetén. A pirosra szinezett
adatok jelzik, hogy melyeket jeloltiink ki az illesztésre — persze itt még csak az indexiik volt a fontos, nem az
értékiik.

A 10. abran lathatd, hogy a z novekedésével az elektrosztatikus potencial el6szor
oszcillal, majd egy potencialgat kovetkezik. Az oszcillalas annak felel meg, hogy bizonyos z
értékeknél atlagosan van egy atom, itt lecsokken a potencial értéke. Ez a magyarazata annak,

hogy 5 minimumot latunk: az elsé 4 eziistatom, az utols6 kobalt — illetve 2ML Co esetén 6
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minimum van, az elsé 4 eziist, az utols6 2 kobalt (lasd 12. abra). Lathatd, hogy a minimum

értéke az eziist- atomok esetén abszolut értékben kisebb, mint a kobalt atomoknal.

d)avg(z)
10— - LINFIT(z)
« o, (2)-LINFIT(2)
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0 ~ . " ;“‘““W““x ..
e% ": N = ~ 4%
10 X

12. abra: A ¢(z), a LINFIT(z) és a ¢p(z) — LINFIT(z) egy gratikonon abrazolva a 2ML-2,8887 A adatsor
esetén. Itt §sszesen 6 lokalis minimuma lathato az elektrosztatikus potencialnak.

4b. Kilépési munka-térkép

A kilépési munka-térképet a kovetkezOképpen hataroztuk meg.

1. Az (x,y,z) racsra kiszamitott elektrosztatikus potencial adatoknal minden egyes rogzitett
(1,5 ) pont felett vettiik a z-fliggd potencialt (i,j € {1, ...,126}).

2. Ebbol levontuk az atlagos kilépési munkara illesztett egyenes pontjait a megfelel6 z-
helyeken.

3. Az igy kapott adatsornak megkerestilk a maximumat, majd levontuk beldle az adott

kristalyracsra jellemzd, kiszamitott Fermi-energiat. Azaz:

WF(xi,yj) = (qb(xi,yj,z) —(a+b- Z)) +a+b- 2z, — Ep.

Z=Zmax

4. Az igy kapott kilépési munka-térképet abrazoltuk az (x,y) sikban szinkddolassal.

A szimuléciok elvégzése €s kiértékelése soran fontos tanulsagként vonhattuk le, hogy a
vakuumtartomanyt kelléen nagyra kell valasztani, illetve a z-irany racsosztast elég stirtire kell
vélasztani, kiillonben a WF(x,y)-térkép nagyon zajos lesz, sok kiugré értékkel, nagy szorassal,
rdadasul nem lesz megbizhatéan egyezd a kisérleti eredményekkel (lasd 13. dbra). Mindez
abbdl ered, hogy az illesztéskor kiszemelt potencialgat nem igazan linearis, igy a szélsdérték-

kereséskor sem a helyes helyen adddik a maximum.
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13. abra: Egy korabbi szamolasbol eredd WE(x,y) dbrézolasa x és y fiiggvényében. IML Co, 2,94 A racsallando,
6.5 A vakuummagassag esetére lett kiszamolva. Lathatd, hogy a WF(x,y) igen nagy széréassal bir, kb. 2,5 eV és
5,5 eV kozott vesz fel értékeket.

Az (x,y)-fliggd kilépési munka meghatarozasahoz a szimulalt szupercella z-iranyt
magassagat igy végiil nagyobbra vettikk az atomok kozti tdvolsagot a relaxalt adatokkal
megtartva, azaz a vikuumtartomany méretét ndveltiik 11 A-re. Ez mér elegendének bizonyult
ahhoz, hogy a kilépési munka minimum- és maximum értéke kozt adddo kiilonbség ne legyen
olyan nagy. Ennek a vakuumnovelésnek a segitségével a kisérleti eredményeknek megfeleld 5

eV korili kilépési munkat kaptunk.

adatsor WF(x, Y)min [€V] WF(x,Y)max [€V] AWF [eV]
1ML-2,8887 A 4,7870 5,1890 0,402
IML-2,94 A 4,7883 5,1193 0,331
2ML-2,8887 A 4,7804 4,9264 0,146
2ML-2,94 A 4,7188 4,8648 0,146

9. tablazat: Az egyes strukturakon kiszamolt kilépési munka-térképek minimum- és maximum értékei
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adatsor Zmax (xl y)mm [A] Zmax (x! y)max [A] Azmax [A]

1ML-2,8887 A 11,6463 13,5173 1,8737
IML-2,94 A 11,7065 13,3028 1,5963
2ML-2,8887 A 13,6648 14,7918 1,1270
2ML-2,94 A 13,6677 14,9358 1,2681

10. tablazat: Az egyes strukturakon kiszamolt zya-térképek minimum- és maximum értékei

A 10. tablazatban a zu. azt a z értéket jeloli, ahol a ¢p(x,y,z) — LINFIT(z) felveszi a

maximumat.

15. abra: A zua-térkép IML Co, és 2,8887 A-6s racsalland mellett.
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17. abra: A Zyax-térkép 2ML, és 2,94 A-6s racsdlland6 mellett.

A 14-15. abran, valamint a 16-17. abran lathatd, hogy a leginkabb kitiiremkedo részeken
csokkent le leginkabb a kilépési munka.
IML és 2ML Co esetén az itt nem mellékelt, mas racsallandéval szamolt kilépési

munka- és zma-térképek kvalitative ugyantigy néznek ki, ezért nem volt értelme itt
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megjelentetni Oket. Lathato a 9. és 10. tablazatban, valamint a 14-17. dbran, hogy 2ML esetén
a AWF ill. Az, 4, értékek kisebbek, mint IML esetén. Ez azzal magyarazhato, hogy minél tobb
ML-t vesziink a kobaltb6l, anndl inkdbb a tombi kobaltra fog hasonlitani a struktara fizikai

szempontbol, igy ezek a moiré szerkezetbol szarmazé hatasok is lecsengenek.

5. dI/dV spektrum szimulacio eredmények

A dI/dV szamitasanal a teljes energia minimumanak megfeleld kristalystrukturakat
hasznaltam: 1ML Co esetén HCP, 2ML Co esetén HCP-HCP (lasd 3., 4. és 6. tablazat).
Osszesen 24 db dI/dV spektrum szimulaciot készitettem. 1ML és 2ML Co esetén, 2,8887 A és
2,94 A racsallandéval is a 5. dbran bejeldlt a, B és y poziciok felett volfram- és idedlis tiivel
is. Igy ez —a felsorolas sorrendjében véve — Gsszesen 2 - 2 - 3 - 2 = 24 db szimuléciot jelentett.

Minden esetben a minta és a ti kozé kapcsolt eldfesziiltség —1 V és +1 V kozott
véltozott. Ennek fliggvényében szamoltam ki a d7/dV -t. A szimulécio6 soran valojaban a d//dV
(V,z) adatsort kaptam meg az adott feliileti pozicio felett, ahol z jelentette a tii csucsat add atom
kozéppontja €s a legnagyobb korrugaciét mutatd felilleti Co atom kozéppontja z-
koordinatajanak kiilonbségét. Mivel az alagutaram a tii-minta tavolsag novelésével
exponencialisan lecseng, azonban a megjelend csucsok helye nem valtozik, elég volt egyetlen
kivalasztott z magassag esetén abrazolni a d//dV-spektrumot. Ezt a z magassagot gy
vélasztottam ki, hogy a differencidlis vezetoképesség spektrum —1 V fesziiltségnél felvett
értékét véve megnéztem, hogy a szimuldcidé szerint milyen z magassagnal kaptam jo
kozelitéssel ugyanannyi nS vezetOképesség értéket, mint amennyit az [1]-ben mértek, majd
minden tovabbi fesziiltségértéknél ugyanennek a z magassagnak megfeleld adatot vettem ki.
Ezt az adatsor-illesztést elvégeztem a a, B és v helyeknél egyarant.

A szimulaciok lefuttatasa utan abrazolva a spektrumokat, és kigytjtve azon fesziiltség
értékeket, melyeknél a dZ/dV-nek jellegzetes lokalis maximuma van Osszehasonlitottam az
egyes szimulaciok eredményeit az [ 1]-ben kisérletileg mért eredményekkel.

A 18. abran az 1, 2, 3 szamokkal €s a hozzajuk tartoz6 nyilakkal bejeldlve lathatok azok
a dZ/dV cstucsok, melyek megjelentek az [1]-ben elvégzett kisérlet soran. A 18/(c) abran Iévo
csucsoknak ugy lehet megfeleltetni a szimulaci6 sordn nyert csucsokat, hogy eldszor
Osszehasonlitjuk az idedlis- és a volfram tiivel szimulalt eseteket, melybdl megkaphato, hogy
mely cstucsok azok, amik a volfram tiibdl erednek, és melyek azok, amelyek az IML Co
feliiletbdl. Az idedlis tiivel végzett szimulacid soran ugyanis semmilyen jarulék nem adddik

volframbol — mivel az idedlis tii allapotstirisége energidban konstans.
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A 18/(c) abran az egyes csucsoknak megfeleld koriilbeliili fesziiltségértékek a
kovetkezok: 1: —0,8 V, 2: -0,4 V, 3: 0,2 V. Azt lehet észrevenni, hogy a 18/(b) abran a volfram
tlivel végzett kisérletnél ezek a csticsok kozel azonos fesziiltségértékeknél jelentek meg (1: —
0,77 V,2:-0,5V, 1: 0,21 V) —ez tehat jo egyezés a kisérlettel —, mig az (a) abran ezek a pozitiv
iranyba el voltak tolédva (1: -0,57 V, 2: —0,25 V, 3: 0,19 V), de nem mind. Csak a negativ
fesziiltség értékeknél vehetd észre l1ényeges eltolddas, a pozitiv fesziiltségnél 1évo — az abran 3-
as — cstcsnal nem.

A 2ML Co esetben csak két csucs jelent meg az [1]-ben végzett kisérletben 1: TOP
pozicidban kb. —0,3 V, FCC és HCP esetben —0,4 V, a 2. cstics viszont mindhdrom esetben kb.
0,2 V-nal volt, igy én is csak az ezeknek megfelel6 csticsokkal foglalkoztam. Alabb lathatok az
Osszehasonlitasok (lasd 18-21. abra), €s a dI/dV csticsokat dsszefoglald tablazatok (lasd 11-13.
tablazat).
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18. dbra: Az dbra IML Co esetén a szimulalt d//d} -spektrumokat abrazolja a (TOP), B (HCP) és y (FCC)
poziciokban, 2,8887 A-6s racsallandéval (a) idedlis tii esetén, valamint (b) volfram tii esetén. A (c) abran az [1]-
ben kapott, kisérletileg mért d//dV spektrum lathato.
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19. dbra: Az édbra IML Co esetén a szimulalt d//dV" -spektrumokat abrazolja a (TOP), B (HCP) és y (FCC)
poziciokban, 2,94 A-6s racsallanddval (a) idealis tii esetén, valamint (b) volfram tii esetén. A (c) 4bran az [1]-ben
kapott, kisérletileg mért d//d}" spektrum lathato.
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20. abra: Az dbra 2ML Co esetén a szimulalt d//d} -spektrumokat abrazolja o (TOP), B (HCP) és y (FCC)
poziciokban, 2,8887 A-6s rdcsallandéval (a) idedlis tii esetén, valamint (b) volfrdm tii esetén. A (c) dbran az [1]-
ben kapott, kisérletileg mért d7/dV spektrum lathato.
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21. ébra: Az abra 2ML Co esetén a szimulalt d//dV -spektrumokat abrazolja a (TOP), B (HCP) és y (FCC)
poziciokban, 2,94 A-6s racsallanddval (a) idealis tii esetén, valamint (b) volfram tii esetén. A (c) 4bran az [1]-ben
kapott, kisérletileg mért d7/dV spektrum lathato.
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elrendezés TOPip(1) TOPw(1) TOPip(2) TOPw(2) TOPmp(3) TOPw(3)

IML-2,8887 A -0,49 -0,77 -0,25 -0,5 0,2 0,21
IML-2,94 A -0,55 -0,76 -0,25 -0,53 0,12 0,13

2ML-2,8887 A -0,52 -0,59 0,13 0,11 - -
2ML-2,94 A -0,62 -0,58 0,01 0,04 - -

11. tablazat: A vizsgalt elrendezések esetén TOP helyzetben a d//dV spektrumban megjelent, az [ 1]-ben kimért
csucsoknak megfeleltethetd, szimulaciobdl eredd csticsok az adott fesziiltségértékeknél. A tablazatban 1évo
fesziiltségértékeket V egységekben kell érteni. Az ,,ID” index az idedlis timodell-, a ,,W” index a volfram
timodell szimuldcioban val6 hasznalatara utal.

elrendezés  HCPin(1) HCPw(1) HCPin(2) HCPw(2) HCPi(3) HCPw(3)

IML-2,8887 A -0,57 -0,74 -0,25 -0,51 0,19 0,08
IML-2,94 A -0,68 -0,79 -0,30 -0,52 0,10 0,07

2ML-2,8887 A -0,52 -0,59 0,13 0,16 - -
2ML-2,94 A ? -0,54 0,01 0,03 - -

12. tablazat: A vizsgalt elrendezések esetén HCP helyzetben a d//dV spektrumban megjelent, az [ 1]-ben kimért
csucsoknak megfeleltethetd, szimulaciobdl eredd csticsok az adott fesziiltségértékeknél. A tablazatban 1évo
fesziiltségértékeket V egységekben kell érteni. Az ,,ID” index az idedlis timodell-, a ,,W” index a volfram
timodell szimulacioban vald hasznalatara utal. A ,,?” esetben nem volt észrevehetd csics.

elrendezés  FCCip(1) FCCw(l) FCCip(2) FCCw(2) FCCi(3) FCCw(3)

IML-2,8887 A -0.55 -0,75 -0,24 -0,51 0,2 0,04
IML-2,94 A -0,67 -0,76 -0,29 -0,51 0,11 0,05

2ML-2,8887 A -0,54 -0,56 0,11 0,07 - -
2ML-2,94 A -0,62 -0,59 0,01 0,04 - -

13. tablazat: A vizsgalt elrendezések esetén FCC helyzetben a d//dV spektrumban megjelent, az [ 1]-ben kimért
csucsoknak megfeleltethetd, szimulaciobdl eredd csticsok az adott fesziiltségértékeknél. A tablazatban 1€vo
fesziiltségértékeket V egységekben kell érteni. Az ,,ID” index az idedlis timodell-, a ,,W” index a volfram
tiimodell szimulacidban vald hasznalatara utal.

Az abrék és a tablazatok alapjan a kdvetkez6 tanulsagok vonhatok le:

e Az idedlis tii esetén a negativ eldfesziiltségre esd csicsok pozitivabb fesziiltségekhez
tartoztak, mint a volfrdm tii esetén. Tehat megfigyelheté egy dI/dV-spektrumbeli
eltolodas, mely a letapogato tiinek tulajdonithato.

e Megfigyelheté a TOP, HCP és FCC helyeken egymashoz képest a csucsok eltolodasa.

Ez a szimulaciok koziil az idealis tiivel 1ML Co esetben végzett vizsgalat soran, ill. az
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[1]-ben végzett kisérletben 2ML Co (és 3 ML Co) esetén volt a legjelentdsebb. Az
eltoloédas olyan jellegli volt, hogy a TOP helyen volt a cstics a legnagyobb fesziiltség
értéknél, ezt kovette a HCP helyen 1évé dI/dV, végiil pedig az FCC helyen Iévé. Ezt a
jelenséget kvalitative helyesen adtak vissza a szimulaciok.

[21]-ben beszamoltak rola, hogy Ru(0001) szubsztratra ndvesztett grafén monoréteg
esetén megfigyelhetd a lokalis elektrosztatikus potencidlgat magassaganak (angolul:
local barrier height) a minta és a pasztazé ti kozé elofeszitett fesziiltség polaritasatol
vald fuggése. Ez a jelenség a mi esetiinkben tanulmanyozott feliileten is fellép, ennek
tulajdonithato6 az, hogy a d7/dV cstcsok pozitiv fesziiltségnél nem tolddtak el annyira az
idedlis- és a volfram tlivel végzett szimulacidkban.

Az, hogy a szimulaciokat a kétféle racsallanddval is elvégeztiik az eredményekben nem
okozott jelentds eltérést. A feluiletekre jellemzd 4tlagos kilépési munkak
meghatérozasanal a 2,8887 A-os racsallanddval végzett szimulaciok egyeztek jobban az
irodalmi értékekkel, azonban a d//dV-szimulaciok esetén nem lehet hatarozottan
megallapitani, hogy melyik all kdzelebb a kisérleti eredményekhez.

Az eltolodasok abbol erednek, hogy az egyes vizsgalt helyeken mas az elektron-
allapotsiirtiség, igy az alagutaram — ill. annak derivaltja — is eltéréd mértékben fligg az
eléfesziiltségtol — azaz végsd soron az alagutazo elektronok energiajatol.

A kisérlettdl a szimulacio tbk. abban tér el, hogy a szimuldcidban mesterséges modon
zajmentes kornyezetet tudtunk teremteni, melyben jol megfigyelhetéek a kisebb,
kevésbé jelentds csticsok a spektrumban. Ezzel szemben a kisérletben hasznalt tti(k)
pontos geometridja ismeretlen volt, €s a zavard tényezok miatt durvabb a felbontas, igy

csak a legkarakteresebb csticsok lathatok.
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6. Osszefoglalas

Osszefoglalva elmondhatd, hogy a szimulaciok a valosaggal bizonyos esetekben
meglehetdsen jo egyezést mutattak, és ha egy méréssel parhuzamosan lefuttatva és kiértékelve
keriilnek hasznalatra a tudomanyos kutatasban, akkor nagymértékben segitik bizonyos
effektusok megértését, pl. a pasztazo ta szerepét a kapott d//dV spektrumban.

A kilépési munka térkép jol szemlélteti az feliileti elektrosztatikus potencial
helyfiiggését, mely segitségével kozelebb keriiliink annak megértéséhez, hogy mi mddon
adszorbealddnak bizonyos molekuldk a valds, tiszta feliileteken végzett kisérletek soran.

A jovOben tervezem, hogy mas, pl. magneses tiimodellekkel is elvégzem a szamitasokat,
mivel a tlinek fontos szerepe van a dI/dV spektrum kialakitasaban [19]. Ekkor mar a palyafliggd
alagutazast [20] is figyelembe fogom venni. Ezek az eredmények, ill. maga a szimulacids

madszer olcso és hatékony segitséget nytjthat az STM-mel végzett mérések kiértékelésénél.
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7. Fiiggelék

2a. Sajat munka koriilhatarolasa

A TDK-témamban végzett kutatas soran tobb programot is kellett irnom, melyek a

szimulaciok soran kiszamolt, nekiink kell¢ adatokat az adatsorbol kinyerték, kiértékelték, és

abrazoltdk. Az egyes feladatok elvégzésére mindig olyan, altalam ismert programot ill.

programnyelvet hasznaltam, amely véleményem szerint a legkényelmesebbé tette a feladat

ellatasat.

Az elektronszerkezet-szamitast témavezetdom végezte el a VASP programcsomag

hasznalataval. A dI/dV szimuldcidkat a témavezetdm altal Fortran nyelven irt programkod

segitségével végeztem el.

A hasznalt nyelvek és programok: Microsoft Visual C#, VASP, V-Realm Builder,

OriginPro, MATLAB, Fortran.

1.

2b. A dolgozat biraloja altal feltett kérdések és a rajuk adott valaszok

K: Az FCC, HCP és TOP strukturdkra kozolt energiaértékek csak néhdany szdazad
elektronvolt eltérést mutatnak egymdshoz képest. Ekdzben a rdacsdllando valtoztatasaval
kozel 2 eV energiakiilonbség lathato kobalt egyréteg (1ML Co) esetén (3-4. tabldzatok).
Mennyire veheté komolyan a strukturdk kozotti eltérés a rdcsdallando optimdldsa
nélkiil?

V: A szupercella térfogata a racsallanddval valtozik, ezért nem hasonlithatd 6ssze a két
racsallandonal kapott érték. AE = 10 meV-os energiakiilonbség kb. AT = 100 K
hémérsékletkiilonbségnek felel meg (AE = kpAT). A kisérletet 7 K-en végezték.

A racséallando optimalizalasa megtortént, hiszen egy kisérleti, és egy elméleti
uton szamolt racsallandoval is le lett szimuldlva minden, ennél tobbet ebben a kérdésben
nem lehet tenni.

K: 4 sikhullambazisu DFT kodok nehézkesen kezelik a vakuumot. Erre a dolgozat is
felhivia a figyelmet a 13. abraval és a hozza kapcsolodo elemzésben. A kérdésem a
kovetkezd: a szords csokkenésén kiviil hogyan valtozik meg a kiszamolt kilépési munka
(térkép) a vakuumtartomdny szélességét valtoztatva? Lehet-e ebben konvergenciat latni
vagy extrapoldlni a ,,végtelen vikuum” értéket?

V: Egyszerlien beldthatd, hogy minél messzebbrol néziink egy feliiletet, annal
simabbnak latszik. Ha végtelen vakuum lenne a feliilet felett, az azt jelentené, hogy a
potencialgat konstans lenne, és ekkor a potencialgatra illesztett egyenes tengelymetszete

éppen a vakuumszintet adnd meg. Ebbdl kifolydlag igen, lehet extrapoldlni, ha a
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vakuumréteget egyre nagyobbra valasztjuk, akkor a vakuumszinthez fog konvergalni a
mar emlitett tengelymetszet.

. Ko A 14. (15.) illetve 16. (17.) dabrdan komoly eltérések lathatoak, amelyek elvileg csak
kiilonbozo racsdllandok mellett lettek szamolva. Mi a szemre jelentds eltérés oka? Nem
lehetne javitani a szamolast egy rdcsallando optimdlassal?

V: A biral6 valoszintlileg nem olvasta el figyelmesen az abrak cimét, mert akkor latta
volna, hogy a 14. (15.) dbran az 1ML, a 16. (17.) abran pedig a 2ML strukturara kapott
kép szerepel. A kiilonbozd racsallandok mind 1ML, mind 2ML esetén ugyanolyan
jellegt képet adtak, csak helytakarékossag és relevancia szempontjabol nem keriiltek be
azok is a dolgozatba. A racsalland6 optimalizélasa megtortént — mint ahogyan azt az 1.

kérdésre adott valaszomban is jeleztem.
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8. Koszonetnyilvanitas

Eztton szeretnék koszonetet mondani Dr. Palotas Krisztiannak a végzett kutatas soran

nyUjtott segitségéért.
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