VALASZ
Nagy Agnes Professzor Urhdlgy opponensi véleményére

Koszonom Nagy Agnes Professzor Urhélgynek, hogy az akaiéoktori értekezésem-
ben leirt tudomanyos eredményeimet elismerte.

Az opponensi véleményben haromKérdésre szeretnék adni valaszt: 1) A modszerleiras
aranytalansaga, 2) pontatlansagok a striiségfunkeamélet leirasaban; 3) strliségfunkcional-
elmélet az ionizacios illetve gerjesztési energiak szisara.

1) Az értekezésemben a kulontidzonthibak vizsgalataban valéban a striiségfunkcional-
mabdszeren (DFT) alapul6 eljarasokat hasznaltamd@iimtemiatt részben jogosnak érzem a
biralatot, hogy a DFT-t megalapoz6 Kohn-Sham egyenletgzktése nincs benne a disszer-
taciomban. A Hartree-egyenlet levezetését a Hartree-€gginletek bevezetéseként irtam le.
A Hartree-Fock egyenletek leirasat azért tartottam farehsmert szamitasaimban hasznaltam
an. hibridfunkcionélokat, amelyekben a Hartree-Fock etgtekben megjelénkicserébdési-
tagot keverjik a DFT kicser@tiési-korrelacios tagjaival. Az értekezésben valébaszeélibb
lett volna, ha a Hartree ill. Hartree-Fock egyenletek letézét metizom, és inkabb a DFT
leiraséara helyezem a nagyobb hangsulyt. igy talan elketigh lettek volna azok az elirasok
és hibak, amelyeket a 2) pontban sorolok fel.

2) A DFT-elmelét leirasaba pontatlansagok keriltek a dokrbekezésemben. Emiatt el-
nézést kérek. A (2.70) és (2.73) képletek valoban hibasdR:7®) képlet jobb oldalan az
utolsé tag valdban torlerdd illetve a (2.73) képlet jobb oldalan a (2.64) képlet joldatanak
harmadik tagjat (klasszikus Coulomb-kélcsénhatasi tadjgoealoban be kellett volna irnom.
Kdsz6ndm, hogy észrevette és pontosan javitotta ezekddadti A (2.71) és (2.85) képle-
tekre vonatkozé megjegyzéseit elfogadom, és térekedmiki@gkonzisztensebb jeldlésre és
pontosabb fogalmazasra.

3) A DFT-elmélettel szamitott ionizacios energiakkal keglatban két kérdeés tettek fel az
opponensi véleményben:

a) Alkalmaztak-e a Slater-féle atmeneti allapot médszedlektron-kétési energiak szamita-
séara ponthibak esetén?

A valasz roviden: igen. Talan Robert Jones és munkatérsattalkutatbcsoport az Exeteri
Egyetemél a legismertebb, amely ezt a modszert alkalmazta. Az dggikelt kdzlemény k-
ben [Resende et al., Physical Review Letters, vol. 82, 21199)1Pa sziliciumbeli Ag-H és
Au-H ponthibak ionizacios energigjanak szamitasabannddtsk ezt a modszert. Itt fontos
megjegyezni, hogy ezt a modszert in. molekulaklaszterbsarfaltak (mai néven nanokris-
talyban), ahol a kvantumbezartsag illetve a fellileti haktamiatt ebsen kérdéses, mennyiben



lehet dsszehasonlitani az igy szamitott eredményekekakzakisérleti eredményekkel, ame-
lyeket tombi sziliciumban mértek ki. Emiatt nehéz hitelesi ezt a modszert ponthibak ioni-
zacibs energiajanak szamitasara, ugyanakkor elviledgpaaléokkal pontosabb eredményeket
szolgéltathat, mintha a Kohn-Sham egyelektronszintekgggébol prébalnank szamitani az
ionizacios energiakat.

A szupercella-modszerben (ahol a fenti molekulaklasztds@pcsolatos problémak nem
allnek fenn) pedig a Slater-féle atmeneti allapot moédsyealaa kdvetkezménnyel jar, hogy
tobb, kulonbod toltésl ponthiba teljesenergidjat kell 6sszehasamlitanely szintén proble-
matikus [Makov and Payne, Phys. Rev. B, vol. 51, 4014 (199%)]leBet az oka, hogy ez a
fajta médszer nem terjedt el ionizacids energiak szanmasa

b) A pszeudopotencialok konstrukcidjaban a vegyertékedakenergiak az elektron-kotési
energiat adjak a Kohn-Sham energiak helyett: volt-e ilyebalkozas?

Tudoméasom szerint nem voltak ilyen probalkozasok; ledataswilardtestekre illetve szi-
lardtestekben ponthibakra nem tudok ilyen probalkozasokr konstrukcié fent megfogal-
mazott elve nem egészen vilagos:dimnitio szamitasokat szeretnénk végezni, akkor a psze-
udopotencial atvinésége nagyon fontos kritérium kell legyen. Amennyiben j@se¢lektron
szamitasban kapott egyelektron-energiak nem egyeznelaegstrualt pszeudopotenciallal
kapott egyelektron-energidival, akkor ez az atvilsé alapjaiban séril. Vannak olyan em-
pirikus pszeudopotencialok, amelyek paramétereketitaaiznak. A paraméterek megfeiel
bedllitAsaval egy adott kristaly ionizaciés vagy egyélrgiaé pontosan vissza lehet kapni,
de az mar nem tekinth@tb initio megoldasnak és kérdéses, hogy mennyiben alkalmazhat6 a
tokéletes kristalytol eltéresetben.

A DFT-elmélet gerjesztési energiaival kapcsolatban kaptavabbi megjegyzéseket. El-
nézeést kérek a pontatlan fogalmazasért és arra, hogy telaifigyelmemet a DFT-elmélet
kiterjesztésére a gerjesztett allapotok szamitasabaddbafa, a Kohn-Sham-elméletet altala-
nositottdk gerjesztett allapotokra is, amellyel kapdbala az opponens altal megadott referen-
cidknak helye van az értekezésemben. Nem tudok arrél, hmekeegyakorlatban alkalmaztak
volna szilardtestekben felléponthibak vizsgalataban. A standard DFT-médszerekbiépde
on-kolcsonhatasi hibat probéljak meg inkabb korrigalsijigy javitani a gerjesztési energiak
szamitasan. Ezt a modszert hasznaltam én is az NV-centasgalataban [Y. Ma, M. Rohl-
fing, and A. Gali, Phys. Rev. B, vol. 81, 041204(R) (2010).].

A kutatasaimban én is hasznalom az eredeti Kohn-Sham dlimatenyos kiterjesztését
gerjesztési energidk szamitaséra. Aafiygd DFT-elméletet kezdtem el alkalmazni [Runge,
Erich; E. K. U. Gross, Phys. Rev. Lett., vol. 52, 997-1000 @)padiabatikus DFT-magot
hasznalva az idfiiggd DFT-n belil, amellyel példaul a legkisebb gyémantdarajeresztési



spektrumat viszonylag pontosan megkaptam [Voros and Biayis. Rev. B, vol. 80 161411(R)
(2009).].

Még egyszer szeretném megkoszonni Nagy Agnes Professhoitgynek, hogy az aka-
démiai doktori értekezésemben leirt tudomanyos erednr@ey@ozitivan értékelte.
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