Valasz Kriza Gyorgy opponensi véleményére

Koszonom Kriza Gyorgynek a dolgozat alapos elemzését, konstruktiv észrevételeit, és fon-
tos vonatkozasok tisztédzésara alkalmat ad6 kérdéseit. A dolgozat nyelvezetére és az abrak
szerkesztésére vonatkoz6 megjegyzéseit jovébeni munkaimban hasznositom. A biralé 6t kér-
dést tett fel a bemutatott szamitasokkal kapcsolatban, amelyekre az aldbbiakban igyekszem
kimerits valaszt adni.

Valaszok a szamozott kérdésekre

1. Ko6szonoém az észrevételt, amely ravilagit néhany fontos, de a lényeget nem érintd hibéara
a 2.1. fejezetben.

Valoban, kétrétegii grafén pontcsoportja Dsg. (Az eredeti publikicidkban igy szerepelt,
én az utolsé pillanatban kapkodva javitottam &t hibasra.) Ezért a 2.1. dbran a sarga stk
jeldlése helyesen o4, nem o,.

Annak nincs jelentGsége, hogy a Brillouin-zéna K pontjaban az elektronallapotok szim-
metridja Ds3. Nem erre hasznéljuk a szimmetriat, hanem a lokélis anizotrép kolcsénhatasi
tagok osztalyozasara. Térben ezeket Dirac-deltaként, momentum-térben konstansként
modellezziik, viszont, mivel az alacsonyenergidju kétsavos hamiltoniban a két Dirac-
pont (K és K') és két alrdcs (A és E) megjelenik, egyiitthatoik 4 x 4-es métrixok,
amiket Mij—vel jeloltem [(2.1c) egyenlet].

A Cgy és a Dsg csoportok karaktertablaja megegyezik; a 1. tablazatban a kett6t egyiitt
adom meg gy, hogy abbdél a megfeleltetés kideriiljon. Annak, hogy a D3y csoport ter-
minolégidja helyett a Cg, csoport terminolégidjat hasznaltuk, semmi mélyebb oka sincs:
tarsszerzGim ezt preferaltak, mivel egyrétegi grafénrsl mér sok cikkeket irtak.

Cev | E | 2Cs | 2C3 | Cy | 30, | 304
ng E 2S6 203 1 30/2 30d
Ay |1 1 1 1 1 1
Ay

Ay |1 1 1 1 -1 -1
Ay

B |1 -1 1 -1 1 -1
By

By | 1] -1 1 -1 -1 1
By

Ey | 2 1 -1 | -2 0 0
Ey

Ey | 2] -1 -1 2 0 0
Eg

1. tablazat. A Cg, és D3y csoportok karaktertablaja. Jelolesek: C),: 27 /n forgés a fétengely
koriil, Sg : 27 /n forgatas a f6tengely koriil plusz tiikrozés a f6tengelyre merdlegesen (Dsg), i:
inverzié (Dsg), C'9: kétfogasu tengely, amely a f6tengelyre mer6leges (Dsg), 04, 04: tiikorsikok,
amelyek a fGtengelyt tartalmazzak.

A Kkiterjesztett szimmetriacsoport (nem pontcsoport, elnézést a dolgozatban szerepld
bakiert) DY, = Dsg+t1Dsg+toDsg, ahol £ és £ két elemi racsvektor. Az elemi cellat is
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réteg atomjait piros

1. 4bra. A kiterjesztett elemi cella, amely 12 atomot tartalmaz. A két
illetve kék szinnek jel6ltem, ahol egymas felett vannak, ott az egyik atom karika lett. A
szimmetriacsoport DY, = Dsq + t1Dsq + toDsg lesz.

megndoveltiik, lasd a 1. abrat. A csoport kiterjesztésének oka az, hogy az Mlj matrixok
egyben rendparaméterekhez is kapcsolédnak, és a munka soran érdekesnek tiint olyan
rendparamétereket is megengedni, amelyek hatszoges plaketteken értelmezheték, lasd
példaul [1] cikk 2. abrajanak also sorat. (Ez utobbi tarsszerz6im munkaja, amelyben én
mar nem vettem részt.) Kénnyen lathato, hogy D7 -ben t, és ty azonos konjugaltosz-
talyba tartozik. Ez alapjan [2] II. tablazatanak fejléce a 2. tablazattéredékben mutatott
modon moédosul. A tovabbi sorok nem valtoznak. Megjegyzem, hogy az els§ hat sort
olyan reprezentéacioknak felelnek meg, amelyekben a ¢ és £o eltolasok trivialisan repre-
zentalodnak, itt nincs lényegi eltérés a Dsg csoport karaktereitsl. A dominans rendpara-
méter Diq csoport nyelvén E, reprezentacidhoz tartozik, azaz C3 és Sg miiveletek nem
maradnak meg szimmetranak, de az i inverzi6 (ami Cg,-ban a Cs forgasnak felel meg)
igen (lasd az 1. tablazat utolso sorat).

Dy, | E

ty,to

i,t1,
totl

Cs,C3

t1C3,£C3,
t9C3, t2C3

567 ng flsﬁv
158,256, 1258

tlo-’uu
tooy

o4,t104,
tooy

2. tablazat. A DY, csoport karaktertablajanak konjugéltosztalyai. Analog [2] II. tablazataval,

a jeldlések aproé eltéréseitsl eltekintve.

A [? | cikk III. tablazata is modosul, részben az eltéré jelolésrendszer, részben a mas
szimmetriacsoport, részben az alrdcsokon vett eltéerd elGjelkonvencio [(2.1c¢) egyenlet|
miatt. Ezt aldbb a 3. tablazat mutatja.

Természetesen vannak mas javaslatok is a kétrétegi grafén alapallapotara, lasd alabb a
4. pontot; a kisérleteket Cserti Jozsefnek adott valaszok koziil a 6. tekinti at. Jelenleg
nem tudok olyan elméleti szdmitasrol, amely ezek kozott donteni tudna.



ng irr. A1 Bl A2 B2 E1 E2 i fOlyt. Eé fOlyt. G fOlyt.
D3q irr. 14Alg 14Alu 429 14A2u _ E, _ _ Eg _ 419 14Alu 429 14?” _ E, _ _ Eg _
matrix | MY | MY | Mg | M3 | Mg, Mg | M3, —M2 | M3 | M3 | MY | MY | M, — M3, M3

3. tablazat. Analog [2] III. tablazataval.

2. Lényegében nem. Az éleken terjedd gerjesztések a transzport-tulajdonsagokat hatéroz-

zédk meg, az altalam kiszdmolt gerjesztési spektrum a minta belsejére vonatkozik. Ez
utobbit inelasztikus elektronszorassal szokték vizsgélni, bar az 4ltalam ismert ilyen jel-
legli mérések hagyomanyos kétdimenziés elektrongézra vonatkoznak. Hacsak a minta
nem extrém kicsi, az éleken terjeds és a tombi rész gerjesztései fliggetlenek egymastol.

. Kimerit6 valaszhoz természetesen sziikséges lenne a 2.3. fejezet szdmolasat tovabbi tagok
figyelembe vételével megismételni. Mivel az emlitett részecske-lyuk sért6 csatolas v4 ~
0.04 eV, kell6en erds magneses térrel elnyomhato:
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Kis B esetén, abban a tartoményban, ahol az Ising-tipusi kvantualt Hall ferromégneses
atalakulast vartam, 4 hatasa jelentés lehet.

Fontos megjegyezni, hogy a Barlas et al. [3] munkajara visszavezethets elméletekben
a részecske-lyuk szimmetria sériilése kolcsonhatési effektus, ezért erés magneses térben
v/ B-vel aranyosan egyre erdsebb lesz. A fejezet £6 allitasa, hogy a kélcsénhatasnak nincs
ilven hatasa, mindenképpen fennall.

. Még elképzelnem sem kell, mivel kétrétegt grafén esetében a spinstiriiség-hullam és a
volgyek betoltésével kapcsolatos pszeudospin-sitrtiség hullam allapotoknak terjedelmes
elméleti irodalma van, és idénként a kisérleti munkak is adnak tdmpontokat ezen alla-
potoknak realitdsaval kapcsolatban. Kiilon kitérek a nulla és a véges kiils6 magneses tér
esetére.

Az egyik legkorabbi cikk [4] a kétrétegd grafén alapéllapotat vizsgalja kiils6 magneses
tér nélkiil, kis mértékd doépolasnal. Ha az elektron-elektron koélcsonhatas hossza tava
részét, veszik figyelembe, és elhanyagoljak a volgyek kozotti kicserélédési kélesonhatéast,
ferromégneses instabilitast talalnak. (Ez egy Bloch-tipust varidcids szamoléds eredmé-
nye, amelyben az egyik volgyben az egyik spin tébbletét, a méasikban az ellentétes spin
azonos mértéki tobbletét engedik meg.) Ellenben, ha a kdlcsonhatas rovid tava részét
veszik figyelemebe egy Hubbard U taggal, antiferromégneses rendezédést kapnak (atlag-
tér és RPA). Ez utobbi nem igazan meglepd, mivel a racs péaros (bipartite), ugyanakkor
kétségbe vonhato, mivel a legfeljebb 0.4 eV-ig érvényes kétsav-modellbe tesznek bele egy
Hubbard U-t, aminek t6bb elektronvoltos értéket kell felvennie. Mivel az alacsonyener-
giads hullamfiiggvényeknek azokon az alracsokon van amplitud6juk, amelyek nincsenek
kozvetleniil egymas felett/alatt, ez a réteg-antiferromagnes egyben spinstirtiseg-hullam
allapot a minta sikjaban.

Ennél altalanosabb a pszeudospin méagnesek elmélete [5]. Ez szintén atlagtérelméleti
szdmolas, amit kés6bb RG modszerrel is aldtdmasztottak [6, 7]. A négy spin- és volgy-
csatorndban egyarant megengedve részecske-lyuk parok kondenzaciéjat, mindegyik kom-
ponensben kiilén-kiilon létrejohet atrendezddés a rétegek kozott. Azt talaltak, hogy t6l-



téssemleges esetben az alapallapot ,pszeudospin antiferromagnes”, azaz a négy csator-
nabél kettében a felss, kett6ben az alsé rétegre megy at toltés. Ezek kdzott van kvantalt
anomalis Hall (QAH), kvantalt spin Hall (QSH) és réteg antiferromégnes (LAF) &lla-
pot; az utébbi egyben spinstrtség-hullam, amit bizonyos mértékig ab initio szamoldis
is megerdsit [8]. Masfelsl, ha a Coulomb-kélcsénhatas ,SU(4) szimmetrikus hataresetét”
tekintjiik, ami praktikusan azt jelenti, hogy eltekintiink a rétegen belilli V(q) = 27/q
6s a rétegek kozotti V/(q) = 2me~%/q kolesénhatasok kiilonbségétsl (d ~ 0.335 nm a
rétegtavolsag), akkor dtlagtérelméleti szinten minden pszeudospin méagnes — LAF, QSH,
QAH, valamint egyéb allapotok, amelyek rétegek kozotti toltésmegosztassal jarnak, pl.
a kvantalt volgy Hall (QVH) allapot — azonos energiajuak [9]. Ezért az alapallapot kiva-
lasztasdban szerepe lehet a kvantumfluktuacioknak, a termikus fluktuiciéknak, annak,
hogy a rétegek kozotti és a rétegen beliili kolesonhatas kissé eltér, valamint a kolcson-
hatas rovid tava részének, ami a racsszerkezet szimmetridjat koveti. Ezek egyméshoz
hasonl6 nagysdgrendi effektusok, csakigy, mint a haromszdges torzulés, amit a dolgozat
2.1. fejezete diszkutal. A témanak kiterjedt elméleti és kisérleti irodalma van, amelyben
még nagyon messze vagyunk barmiféle konszenzus kialakulasatol. Szinvonalas attekin-
tést adnak a [10, 11] cikkek.

Erés magneses tér jelenlétében, a kvantalt Hall tartoméanyban is javasoltak spin-stirtiség
hullam allapotokat. Igy v = 0 betdltést szamnal, amelyrél a 2.2. fejezet is sz6l, Kharito-
nov megmutatta [12], hogy ha figyelembe vessziik azt, hogy az elektronallapotok kozotti
kélcsonhatas a racsszimmetriat tiikréz6 moédon anizotrop tévid hatétavolsagn tagokkal
egészitendd ki, a ferromdagneses és a rétegpolarizalt allapotokon tul canted antiferro-
magnes is kialakulhat. Kidolgozta a fazisdiagramot két anizotrépia-energia paraméter
fliggvényében. Ezeket a paramétereket persze nem lehet kozvetleniil mérni. Kharito-
nov amellett érvelt, hogy redlis esetben a canted antiferromégneses alapéllapot lesz az
alapéllapot.

Mivel a kiils6 magneses térbe helyezett kétrétegd grafén esetében az m = 0 ésn =1
Landau palyak degeneraltak (ha kisebb effektusoktol eltekintiink), a péalydk linedrkom-
binicidinak terén is definidlhatunk egyfajta pszeudo- vagy izospint. Nagyon érdekes
Coté et al. [13] felvetése, akik megmutatték, hogy v = 1,3 betoltottségeknél atlagtérel-
méletben eze kozott a pszeudospinek kozott Dzsalosinszkij-Morija kélcsénhatas 1ép fel,
ami pszeudospin helikdlis rendet alakit ki. Ezzel kapcsolatban Thierry Jolicoeur kollé-
gam végzett szamitasokat kis rendszerek (N < 16) teljes diagonalizacidjaval. Talélt az
eltolasi invarianciat sérté megoldasokat, de nem azoknél a kvantumszamokal, amiket
pszeudospin helikalis elmélet josol. Ez a munka még folyamatban van.

. Igen, v = 7/2 t6rt esetében lényegében ugyanaz torténik, mint 5/2-nél, hiszen a kiilonb-
ség a két tort kozott minddssze annyi, hogy més spinkomponensbdl all a félig betoltott
n = 1 Landau-szint. Adott elektronstirtiség mellett persze v = 7/2-nél a magneses tér va-
lamivel kisebb, a Coulomb-kélcsénhatas 4;252 energiaskilasanak és a ciklotron-energianak
hanyadosa kissé nagyobb, tehéat a Landau-szintek keveredése kissé erGsebb, mint 5/2-nél.

Maés tortekre nem altalanosithatok a 4.2. fejezet eredményei: v > 9/2 feles betoltésekneél
anizotrop allapotok jelennek meg (lasd a 1.2. fejezet végén), v < 3/2 feles betoltéseknél
pedig 6sszenyomhatoé allapot (lasd a 4.7. fejezetet).



Budapest, 2018. janius 5. T6ke Csaba, PhD
Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudoményi Egyetem
Elméleti Fizikai Tanszék
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