Opponensi vélemény
Gali Adam “Stirtiségfunkcion4l elméleten alapul
elektronszerkezet-szamitasok a gyakorlatban fontos ponthibakra
sziliciumkarbidban, sziliciumkarbid nanocs6vekben és gyémantban”

cimu akadémiai doktori értekezésérol

Gali Addm értekezése aktudlis, a nemzetkozi tudomanyos érdeklodés
kozéppontjaban allé kutatasokrol szamol be.

Az értekezés a bevezetésen kivil négy fejezetbdl all. A maésodik fe-
jezet attekinti az értekezésben alkalmazott mddszereket. A harmadik fejezet
targyalja a sziliciumkarbid tombben fellépo hibakkal kapcsolatos eredményeket.
A negyedik fejezet az egyfali sziliciumkarbid nanocsovek adalékolasat vizsgalja.
Az 6todik fejezet téméja a nitrogén-vakancia hiba és a kvantumbit megvaldsitasa
gyémantban.

A jelolt elektronszerkezet-szamitasokat végzett a gyakorlatban fontos pont-
hibédkra. Kiemelend6, hogy el6szor alkalmazott hibrid funkciondlokat és ez
lehetové tette, hogy a korabbiaknal sokkal pontosabb eredményeket érjen el.
Megjosolta pl. két-szénatomos antisite hiba jelenlétét sziliciumkarbidban. Ezt
a feltevését késobb kisérletek igazoltak.

Vizsgalatait kiterjesztette egyfalti sziliciumkarbid nanocsovekre és je-
lent6s eredményeket ért el ezen nanocsovek adalékolasaval kapcsolatosan. Kiilo-
nosen érdekesek a nitrogén-vakancidval kapcsolatos szamitasok. A jelolt meg-
adott egy olyan protokollt, amellyel elvileg lehetséges a semleges nitrogén-
vakancia hiba gerjesztett kvartett elektronspinjét és a kornyezo hiperfinomaktiv
izotépok magspinjét kvantumbit megvaldsitasa hasznélni.

A jelolt eredményei jelentds nemzetkozi visszhangot valtottak ki. Ossze-
foglalé cikkek frasara és el6adasok tartasara kérték fel.

A doktori értekezés logikusan felépitett munka, mely részletesen ismerteti
a kutatas hattérét és az elért eredményeket. Néhol azonban aranytalan, pon-
tatlan és vannak hibak is benne. Nem vilagos, hogy miért targyalja részletesen
a ma mar csak torténeti jelentoségii Hartree-médszert. A jelolt még a Hartree-
egyenleteket is levezeti, mikozben a Kohn-Sham-egyenletek levezetésére csak
utalas torténik, holott ezen egyenletek megoldasabdl szarmaznak az értekezés

eredményei.



A (2.70) képlet hibds. Osszehasonlitva a (2.61) és (2.62) képletekkel
rogton latszik, hogy a (2.70) képletbdl az utolsé tag torlendé. Nem szerencsés
a (2.71) képlet kétrészecske kolcsonhatasi fiiggvényét ugyanazzal a betiivel
jelolni, mint a teljes kétrészecske kolesonhatési operatort a (2.60) képletben.
A (2.73) képlet hibds, a jobb oldalrdl hidnyzik a klasszikus Coulomb-energia.
(A (2.61) és (2.64) képletekbdl is latszik.) A (2.85) képletnél jé lett volna
jelezni, hogy az lokalis esetre vonatkozik.

A 43. oldalon “.. a legmagasabb betoltott allapot a rendszer valodi

” mondatbdl kimaradt az egyrészecske energia. Néhany

ionizacios energidja ...
sorral lejjebb pontatlan a fogalmazds: “A tobbi sajatértékre viszont nem
garantalt a pontos eredmény a Kohn-Sham-elméleten beliil.” Itt nyilvan arra
utalt a jelolt, hogy a Kohn-Sham egyrészecske energidk nem adjak meg kozvet-
leniil az ionizaciés energidkat (kivéve a legmagasabb betdltott dllapot esetét.)
Az elektron-kotési energiak szamitasara a legegyszeriibb és legrégebben alkal-
mazott médszer a Slater-féle &tmeneti dllapot médszer (J. C. Slater, Quantum
Theory of Molecules and Solids vol.4.(McGraw-Hill, New York, 1974.)). Alkal-
maztak ezt a modszert ponthibak vizsgalatara?

A pszeudopotencidlokat gy szoktak megalkotni, hogy a valencia elektron
energidk ne valtozzanak. Meggondolandé lenne tigy mddositani a konstrukeiot,
hogy az 1j (azaz a pszeudopotencidllal kapott) valencia elektron energidk az
elektron-kotési energiakat adjak, ne a Kohn-Sham-energidkat. Torténtek ilyen
jellegti prébalkozasok?

A 164. oldalon azt irja, hogy “... a gerjesztési energidk pontos szdmitasa
formalisan kiviil esik a Kohn-Sham-elméleten.” A Kohn-Sham-elméletet dltala-
nositottak gerjesztett allapotokra is. Valéjaban tobb elmélet is létezik. Az els6
egzakt elmélet Theophilou (J. Phys. C 12, 5419 (1978)) ill. Gross, Oliveira és
Kohn (E. K. U. Gross, L. N. Oliveira and W. Kohn, Phys. Rev. A 37, 2805,
2809, 2821 (1988)) nevéhez flizédik. Ennek a sokasdgelméletnek az alkalmazasa
azonban gyakran nehézkes. Szerencsére léteznek egyetlen gerjesztett allapotra
vonatkozé elméletek is: a Levy-Nagy variaciés (M. Levy and A. Nagy, Phys.
Rev. Lett. 83, 4631 (1999); A. Nagy and M. Levy, Phys. Rev. A 63, 2502
(2001)) és a Kato-tételen alapulé nem-varidciés (A. Nagy, Int. J. Quantum.
Chem. 70, 681 (1998)) elméletek. Mindegyik elméletben ugyanolyan alakja
van a Kohn-Sham-egyenleteknek mint alapallapot estén, csak a Kohn-Sham-
potencidl més (és természetesen a betoltési szamok is mésok). (Ertelemszertien
a pszeudopotencial is kicsit kiillonbozni fog az alapéllapotitél.) Az emlitett
elméletek degeneralt allapotokra is alkalmazhatdk, tehat nincs feltétleniil sziik-

ség a konfiguraciés kolesénhatds (CI) médszere (187. oldal).



Megallapithatd, hogy Gali Adém jelentos 1j tudomanyos eredményeket
ért el. A téziseket a jelolt 1j tudomanyos eredményeinek fogadom el. Javasolom
az értekezés vitara bocsatdsat és sikeres védés esetén az MTA doktora cim

odaitélését.
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