Biralat Gali Adam ,@riségfunkcional-elméleten alapulé elektronszerkezatrstasok a
gyakorlatban fontos ponthibakra sziliciumkarbidbsailiciumkarbid nanocsdvekben és
gyémantban” cirta doktori értekezésér

Gali Adam egy viszonylag rovid — hétéves — a Phbfait megszerzését kogatdszak
segitségével felderitse néhany ponthiba tulajdaisagjliciumkarbid tombben és
nanocsovekben, valamint gyémantban, és ezaltabjgzjon optimalis tulajdonsagu
félvezebk kifejlesztéséhez, tovabba ramutasson a spinaoaikalmazasok leh&tégére. A
félvezebk adagolasanak megértése gyakorlati szempontbtidpmig a spintronikai
elképzelés elméleti jeletgeggel bir.

A disszertacio 6t fejezetre tagozodik. Azéeligjezet a bevezetés, melyben ramutat az
adalékolt sziliciumkarbid félvez&tulajdonsagaira, bemutatja a sziliciumkarbid naboek
tipusait és kitér a spintronikai alkalmazés perdpéjara. A kétéllapotu rendszerek, mint az
S=1/2 spifi elektronkonfiguraciok illetve mag-spinek elvi lébseget nydjtanak a digitalis
technika miniatirizalaséara. Evvel kapcsolatban é&eth meg a jel6ltet, hogy mennyire jelent
korlatot a bizonytalansagi elv, hiszen szazszamalékin allapot a kvantum mechanika
szerint nem lehetséges és ez korlatot szabhafamidicio rogzitésenek, illetve a kiolvasas

megbizhatésaganak.

A masodik, legterjedelmesebb fejezet ismertetilalmazott szamitasi metodikakat. A
kilénb6 szamitasi technikak bemutatasa tankdnyvi alapgsségrténik és kilon
kiemelend, hogy nem vész el a matematikai részletekben,rhafl@gosan elmagyarazza az
egyes kozelitések fizikai alapjat, a kdlcsonhatdeakészetét.

Az eredményeket a 3-ik, 4-ik és 5-ik fejezet matdig. Az egyes hibacentrumok azonositasat
a rezgési spektroszkdpia és az EPR spektroszkdataialapjan végzi el. A rezgési
spektroszkopia alapjan levont kdvetkeztetések meggknek latszanak, de mivel nem
vagyok a modszer szakée, ezért megjegyzeéseimet és néhany kritikai égtedgsmet az

EPR modszerre korlatozom. Az értekezésben bemusat@mitasok kizardlag a hiperfinom
tenzor meghatérozaséara korlatozodnak, pedig azptemalizise is hasznos informaciokat
szolgaltathat az azonositott centrumokrol. A toétspot meghatarozasanél példaul fontos
lehet a g-érték viszonya a szabad elektron g-faktmr. Ha a paramagneses elektron

molekulapalyaja egy zart héj félott van, akkor @ijo spin-palya csatolas miatt g kisebb



mint 2.0023, ha viszont az elektron konfiguracitinagy zart héjbol hianyzo elektron lyuk
targyalhatd, akkor a negativ spin-pélya csatolsndo 2.0023-nal nagyobb g-értéket ad.
Szintén hasznos lehet a g-érték vizsgalata, anldéktésére, hogy a paramagneses elektron
szén atomon, vagy sziliciumon lokalizalt-e, mestzdicium nagyobb spin-pélya csatolasa
miatt ekkor nagyobb eltérés varhat6 a szabad elekfrértekétl. Ezért érdemes lenne a
kozolt szamitasokat néhany esetberdkiteni a g-értékek elméleti meghatarozasaval is.

A hiperfinom csatolas meghatérozasanal az izotrigkeét a Fermi kdlcsonhatéassal
azonositja. Ez j6 kozelitédC esetén a kis spin-palya csatolas miatt, #&iamagnal a
jelentbsen nagyobb spin-palya kdlcsénhatas mar fontogabkekot adhat a masodrénd
perturbacié szamitas szerint. Ezek a megjegyzésmtban nem érintik a jeldlt altal elvégzett
azonositadsok helyességét, csak kiegégazfiormacioét nydjthatnak.

Az 5-ik fejezet targyalja az NV centrumokat gyéntamt. Evvel kapcsolatban kérdezem,
hogy milyen a kapcsolat a DFT mddszer és az atmidlette ritkaféldfémek koordinacios
kotéseit leird ligandumtér elmélet kozott. Ez adédrazért mertilt fel bennem, mert a 159-ik
€s 166-ik oldalon bemutatott séma szerint a nitmdggo kotése nem keveredik az e-
szimmetrigju palyakkal. A ligandumtér elmélet a péati atom (ennek itt a nitrogén felel
meg) megfelé szimmetriaju palyait hozzak kapcsolatba a donomak (itt a szén atomok)
palyaibdl felépitett csoport palyakkal. Ebben adsthan megkulonboztetik azieebbszigma
€s a gyengebpi kotéseket. Ez alapjan azt varnam, hogy cssgana csoport-palyakbol
esetén nem alakul ki e-szimmetriaju kotes, anpgkatéseknél a szimmetria nem
akadalyozza meg molekulapalyak létrejottét a nérog-szimmetrigju 16go koétése és a szén
pi palyakbol felépitett csoport-palyai kozott.

A 168-ik oldalon az 5.2 tablazat adatai ellentmoradaaz alatta levszdveges

magyarazatnak, hiszen a tablazat szerint épperediRr&cional reprodukalja jobban az A-B
vertikdlis abszorpciét. Tovabba a szovegben meg2ddtI-STOKES adatok a tablazat C-D
vertikalis abszorpciéjanal vannak feltiintetve. Bini@m egyértelin, hogy valéjaban a PBE,

vagy a HSEO6 funkcional irja le jobban a centrutajtilonsagait.

Nem teljesen meg@ys szamomra &°C hiperfinom csatolasok értelmezése a 172-177
oldalakon. A problémét a 15 MHz csatolasu szagdllintenzitasa adja. A korabbi adatok
szerint ez a cstcs 3 ekvivaléri€ atommagtél szarmazik, a kozelmultban ismételt

jobbminssedi felvételek szerint 61 szénnel lehet értelmezhaezsatolast. A szeiz



szamitasai szerint (5.3 tablazat) viszoht®ad ebbe a nagysagrendbé feshasadast. Az U]
EPR adatokkal valo jobb egyezést demonstralo &blazat azonban csak a harom ekvivalens
13C hiperfinom csatolaséat adja meg. Miért nincsemékifitetve a hasonlé nagysagu 6
ekvivalens*C-re vonatkozé adatok? Ha ez a csatolas a voness#gjnél jobban eltér a
masiktol, akkor kulon szatellitet kellene latni, &meltérés kicsi, akkor az intenzitas lenne
nagyobb. Azért tartom ezt a kérdést fontosnak, mgtolt a*°C csatolasok azonositasabél
egy sor mélyrehatd kovetkeztetést kivan levonni.

Az értekezeés utolsé pontja (5.6.3) tesz javaskggtiehetséges spintronikai alkalmazasra a
gyémant semleges NV centrumara alapozva. Vélemésyennt az 5.12 abran bemutatott
séma nem tikodoképes. El§sorban azért, mert a kiolvasasi mechanizmuéhan-?A;
gerjesztés nem johet létre a szén gyenge spin-pébtalasa miatt (nagysagrendben kisebb a
szliikséges gerjesztési energianaljt ipulzus pedig csak akkor viheti &t egymasba a spi
allapotokat, ha a relaxaciossiélég hosszu, ami viszont métyhérséklet alkalmazasat

igényli.

Megemlitek még két aprobb elirast:
169 old: ,Nincs **C atomhoz kéthéthiperfinom kélcsdnhatas” Helyesen: nirfés
atommaghoz kothéthiperfinom kdlcsénhatas

175. oldal: A¥N magspinje 1=1 és nem 3/2

Két tovabbi megjegyzés, ami val6jdban nem kifogaspan a megfogalmazéas szokatlan
szamomra.

1) Tobb helyen kiemelten szerepel a megjegyzés 'Ayoitéel$kent ...". Szerintem egy
munkat csak akkor érdemes kdz6Ini, ha van benneegikalj kisérleti megfigyelés,
egy ujonnan kidolgozott metodika, egy Uj értelmesés.

2) Tobb helyen emliti a szefzhogy a szamitasaival megjosolt valamit, amitkésa
kisérlettel igazoltak (valakik). A megadott hivatiésbol azonban kideril, hogy a
joslast megadod szamitas és a kisérleti igazolésnagya publikacio, és ebben a jel6lt
is tarsszerd. Ebll arra kovetkeztetek, hogy val6jaban tudomanyosiggyikodéssl
van sz0, melyben a jel6lt végezte a szamitasokat@sbi szerd a kisérleteket.
Dicsérend, hogy a jeldlt nem akarja maganak vindikalni &Kkl szarmazo

eredményeket, de a valasztott megfogalmazas ebloemaban megtévesit



A disszertacio felsorolja a jelolt tézisekhez kaypadd kozlemeényeit is. Eldbkideril, hogy
2002 ota évente atlagosan két referdlt folydiratinagjelent publikaciéja van, évente 10
impakt faktorral és évi 20 hivatkozassal. Az implkttorok magassaga is jelzi a munka
szinvonalat, ami pedig kulon kiemelén¢hogy a publikaciok felében a jel6lt az&lsagy
egyeduli szerd. Ugyanakkor a hivatkozasok szama a varhato implaké&miképp elmarad, de
ezt magyarazza, hogy csak a 2002 6ta megjelenikpaliik szerepelnek, és igy csak
hosszabb istdvon mérhet fel a munka hivatkozdsokban is megmutatkozo jésgge.
Ugyanakkor varhato a hivatkozasok szamanak gy@autéert az egyik 2008-ban megjelent

k6zleményre mar 15 referencia érkezett.

A felsorolt tézispontok tobbségét elfogadom (kivétspintronikai alkalmazasra javasolt
modell) és javasolom az értekezés nyilvanos vitatéa bocsatasat €s eredményes vedes
esetén annak elfogadasat.
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Rockenbauer Antal.



