VALASZ
Tichy Géza Professzor Ur opponensi véleményére

Koszonom Tichy Géza Professzor Urnak, hogy az akadémiaodaktekezésemben leirt
tudomanyos eredményeimet elismerte.

Szeretnék ratérni az opponensi véleményre elhangzottokéa. Az el megjegyzés sze-
rint a modszerleirdsban inkabb a konkrét slriiségfuniéabidk leirasara kellett volna helyezni
a hangsulyt. Az értekezésben arra térekedtem, hogy mitsdhabsabb leirast adjak, igy bi-
zonyos esetekben részletesebb modszerleirasnak nethpliotAz altalanos leirast azért va-
lasztottam, hogy azoknak is kdvethdegyen az értekezés, akik nem a szaktertlet kozvetlen
specialistai.

Az opponensi véleményben konkrét kérdések és megjegyzesthangzanak, amelyre
részletesen valaszolok alabb:

Az értekezésben @lordul6 elirasok miatt elnézést kérek. A 35. oldalon sziéréiFR-
egyenlet a Hartree-Fock-Roothaan—egyenletre utal. A "diédeaordinatak” alatt valéban
Descartes-i koordinatakat értek.

Tovébbi kérdésekre a valasz:

1) A DFT és HF mébdszert azért ,egyesitem”, mert megfedal megvalasztott hibrid-
funkcionalok esetén a tokéletes kristalyok illetve popdiki elektronszerkezetét pontosabban
lehet szamitani. A szupercella-mddszeren belll egy mé&tiktséges megoldas a soktest-
elmélet perturbacios kozelitésén alapuld GW-modszerralkegisa az altalam alkalmazott
DFT-md&dszeren fell&pon-kdlcsdnhatasi hiba korrekcidjara. Ez a médszer azontsy id-
igényesebb, mint a hibridfunkcionalok médszere.

2) A (2.3)-(2.5) képletekben az értekezésben definialtaneanyiségeket (idézetek rovi-
den a szbvedfl):

.k, a Brillouin-zonabeli k-vektornak a teljes csillagak,) a sulyfaktor; a bel§ 6sszeg-
zés a (2.3) egyenletben az egyehbsszusagu racsvektorokra torténik.” A Befsszegzés az
R-vektor szerint megy (2.3) képletben, emiatt a fenti lefinégadja az R-vektor jelentését. Az
ng(r)-t a 20. oldal tetején definidlom (Id. még 4. labjegyzetet @tz egyelektronszinteket a
¢i(r) bazisfuggvények szerint sorbafejtem (2.6) képlet szeaino! valdban ap;(r)-t konk-
rétan nem definialom. A 2.6 alfejezetben irom le, hogy a gédben hasznalt bazisfliggvény
lehet pl. lokalizalt bazis vagy sikhullambazis.

3) A 25. oldal ebtt az eletrosztatikus cgs egységet hasznaltam. Valédarecébb lett
volna az Sl egységet hasznalni, amely esetben a Coulombkralgcegyﬁ szorzot kellett
volna beirni.



4) A 28. oldalon a HF-egyenletek megoldasara val6ban talfaddszert lehet hasznalni.
A ,csak dnkonzisztens modon” alatt azt ertettem, hogy védi@ényben a HF-fliggvényekkel
konstrualt potencial és az abbdl szarmaz6 megoldasok (BiFdjiggvények) dsszhangban
kell legyenek egymassal. Ez a megallapitas érvényes figggieiattdl, hogy milyen médon
talaltuk meg ra a megoldast.

5) A (2.69) képletben a Kohn-Sham egyenlet fiktiv egyrédasiesl meghatérozott toltés-
sUrliséget irtam fel, amely a Kohn-Sham kozeliééslodik.

6) A (2.99) képletben a jobb oldaloxin helyett Vr, értend. EInézést az elirasért és
kdsz6nom, hogy felhivta erre az elirasra a figyelmemet.

7) A Harrison-féle pszeudopotencialok [Transition-Mefaleudopotentials, Phys. Rev.,
vol. 181, 1036-1053 (1969)] felirdsanak alakja hasonlo reekézésben felirt pszeudopo-
tencialokhoz. A lényeges kilonbség abban rejlik, hogy aistam-féle pszeudopotencialokat
specidlisan fémek szamitasara fejlesztették ki pertidgbadzelitést alkalmazva a lokalizalt
d-pélyak és a fém kristalypalyai kdlcsénhatasanak figybkenétele céljabdl. Emiatt a fenti
pszeudopotencialok kifejezetten specialis féemekre alkahatoak, egy altalanos rendszerre
(pl. molekulara vagy félvezéte) nem.

8) A szepardbilis pszeudopotencialok esetén az eredegriit(2.123 képlet kifejtése)
szétesik két integralra (2.126 képlet). A 2.123 képletdeaignosan egy);(r) és egyy;(r’)
kozott irjuk fel az integralt, amelyeket hd darab bazisfiiggvénnyel fejeziink ki, akki?
szamitast kell végezniink é¢? integralértéket kell tarolni a memaridaban. Ezzel szemben a
szeparabilis pszeudopotencialok esetén 2.126 képlgtaalapind a szamitasigény, mind az
adatok tarolasa lecsokkenv-re, aholp az alkalmazott projektorok szama egy adott atomon
(ami tipikusan jéval kisebb, mint a bazisfliggvények szama)

9) (2.147)-es képlet valéban igy hibas. A (2.147)-es kéipddtoldalan két Gaussi-palya
szorzatanak a teljes térre vett integralja (azaz a Gaddbgilp atlapolasa) érteddmig a jobb
oldalan a helyes integralérték talalhatd. Készéndm, hagyefmeztetett ra, és elnézést a hi-
béért.

10) A 98. oldalon a ,legstabilabb” hiba alatt azt értem, haggnos tipusu hibakbdl tdbb
metastabil konfiguracio kialakithat6. Azok kozil a legatatyabb képadési energiju hibat
nevezem a legstabilabbnak.

11) Az akceptorszint lehet magasabb energiaju, mint egymdaimt egy félvezétbel
ponthibara. Ezt réviden negativ-U tulajdonsagnak nevezEiz a tulajdonsag efse valo-
ban meglep. A jelenség magyarazata az, hogy az akceptorszint efaldtoald betdltésének
hatdsara a ponthiba geometrigja Iényegesen megvaltazrhalyet réviden relaxacios energi-
anak nevezek. Ez a relaxacios energia cstkkenti a renddsenergiajat. Amennyiben ez a



relaxaciés energia nagyobb, mint az akceptorszinteh édsktronok kozotti taszitd kdlcson-
hatas energiaja, akkor az dsszenergia-meérleg negatilyetinigy is felfoghatunk, mintha a
racsrelaxacié miatt a két elektron egymast effektive ,\an@ és nem taszitana.

12) A ,szlletésemmel egyidben” szubjektiv idmeghatarozas talan nem eléggé tudoma-
nyos nyelvezet illetve definicié. Itt arra szerettem voltani, hogy egy meglehésen régi
probléméardl van sz6, amelynek megértéséhez szamitasgyresat hozzajarultak.

13) A ,kunjugalt gradiens” egy eliras, amely alatt valobamjkigens gradienst értettem.

14) A Bell-Dean féle lokalizaciéfok tudomasom szerint a essignodusokra vonatkozik
[R J Bell, P Dean and D C Hibbins-Butler, J. Phys. C, vol. 3, 21297Q)]. A 142. oldalon
az elektronallapot lokalizacidjarél beszélek. Itt is letdges kvantitativ analizis, amennyiben
az altalam megvalasztott térfogatban nézem meg, hogy dt atipotfiggvény hanyad ré-
sze talalhat6 ott meg a teljes térrészhez képest. Hasoalttitativ analizist az NV-centrum
spinsirlségére végeztem (168. oldal teteje).

15) A 175. oldalon a 14-es és 15-0s izotépszamu nitrogén&olm-magnetonjarol be-
szélek, amelyeknek értékei rendre 0,4038 és -0,2832 arpButbr-magnetonjanak egysege-
ben kifejezve, tehat azok ellenkieelbjelliek. Az (5.3)-as képletbemz helyére al>N Bohr-
magnetonjat helyettesitem be az analizisben.

16) Az NV-centrummal kapcsolatban hamarosan megjelenjtspgcialis New Journal of
Physics kiadvany, amelyben harom olyan cikk fog megjeleameelyben tarsszera vagyok.
Az egyik cikk kézirata megtekinth@taz alabbi helyen: http://arxiv.org/abs/1010.1338

17) Az NV-centrumot tartalmaz6 nanogyémantot fluoreszéémmarkerként lehet hasz-
nalni. A néhany nanométer atndgi gyémant nagysaga kozel van a bioldgiai molekulak tipi-
kus méretéhez, ezért a sejtekberdléshérjék vagy egyéb molekulak vizsgalatdban hasznal-
haté. Az NV-centrum zo6ld gerjeszfény hatasara vords fénnyel emittal szolalkérsékleten
kdzel 100% belg kvantumhatasfokkal. Emiatt ha a fluoreszcens nanogy@tamizsgalandé
biomolekulahoz sikeril kétni, akkor ez idedlis biomarkarkmikddhet. Egy viszonylag friss
alkalmazasra mutat példat a kovettiezikk: N. Mohan et al., In Vivo Imaging and Toxicity
Assessments of Fluorescent Nanodiamonds in Caenorhadldigizns, Nano Lett., vol. 10 (9),
pp 3692-3699 (2010).

Még egyszer szeretném megkdszonni Tichy Géza ProfessraklJnogy az akadémiali
doktori értekezésemben leirt tudomanyos eredményeinzéiyan ertékelte.

Dr. Gali Adam



