Valasz GESZTI TAMASNAK
“ELEKTRONTRANSZPORT ATOMI MERETSKALAN”

cimu doktori értekezésem biralatara

Mindenek el6tt koszondm Geszti Tamdasnak értekezésem alapos atolvasasat, és a
dolgozat kiilonb6z6 fejezeteire vonatkozé gondolatébreszt6 kérdéseit, melyekre az
aldbbiakban vélaszolok.

1. A bevezeté 2. fejezetben emliti a vezetési csatorndk bezdroddsdt a minta
elvékonyoddsdval. Az dtmenet azonban nem éles: alagutazds és rezonancia-szords
szinezheti. Jelenik meg ebbdl valami a mérési eredményekben?

Az atomi méretd kontaktusok elszakadasakor kialakulé rés tavolsagat nehéz
folytonosan valtoztatni, hiszen szakadas el6tt tulfeszitjik a kontaktust, majd hirtelen
tadvolra ugranak a szemkozti atomok. A fentiek miatt az alagutazds tartomadnya kevésbé
jol  hangolhaté, mint a félvezet6 kétdimenzidselektrongaz-rendszerekben.
Mindemellett tiszta kontaktusokban az exponencidlis tavolsagfliggést mutatd
alagutaram egyértelm(ien kimérhet6 (pl. 3.2./b dbra), nagyobb szerves molekulakkal
alkotott molekularis kontaktusokat pedig az irodalomban gyakran a HOMO vagy LUMO
szinten keresztll torténé rezondns alagutazds modelljével irnak le. Az I(V) gorbék
illesztésébdl a modell paraméterei (energiaszint, csatolasi allanddk) meghatarozhatok,
termofesziltség mérések alapjan pedig az is eldonthet6, hogy a HOMO vagy a LUMO
szinten keresztili vezetés dominal. Minderrdl részletes leirds talalhato E. Scheer és J.C.
Cuevas Molecular electronics cim({ konyvében [38].

2. A 2.18/b abra generdldsdhoz hogyan vdlasztjdk meg a referencia-vezetéképességet,
fligg-e az eredmény dttekinthetdsége ettdl a vdalasztastol?

A referencia vdlasztasa nagyban Dbefolyasolja az abrardl leolvashaté
informacidtartalmat. Példaul nagyobb vezet6képességnél (>1Go) Osszeillesztett gorbék
kétdimenzids hisztogramjardl nehéz leolvasni, hogy milyen konfiguraciokbdl szokott
elszakadni a kontaktus, hiszen a kilonb6z6 gorbéken kilonb6z6 tavolsagoknal torténik
a szakadas. Ha viszont a szakadds tartomdanydban ,toljuk 6ssze” a gorbéket, akkor az
el6bbi kérdésre vilagos valaszt kapunk, magasabb vezet6képességeknél viszont
elmosddik a kétdimenzids hisztogram. Egy jelenleg referdlas alatt allé cikkiinkben
demonstraljuk a fentieket, a részletek ismertetése nélkil az alabbi abran szemléltetem
Au-CO kontaktusok kétdimenzids hisztogramjat két kiilonb6z6 referencia esetén.
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Au-CO kontaktusok kétdimenzids vezetéképességgorbe-hisztogramja Grei=1.7Go (feliil) és
Grei=0.01Go (alul) esetén. Forrds: Alternative types of molecule-decorated atomic chains in

Au-CO-Au single-molecule junctions, Z. Balogh, P. Makk and A. Halbritter (referdlds alatt)

Altalanos elvként elmondhatd, hogy referencia-vezetSképességnek érdemes olyan
tartomadnyt vélasztani, ahol a vezetGképesség-hisztogram minimumot mutat, hiszen
ekkor lesz a kétdimenzids hisztogram legkevésbé érzékeny Gref pontos értékére.

3. A mechanikailag kontrolldlt térés folyamatdban mennyire megoldhatd a két atomi
ugrds kézotti rugalmas megfeszités dtmeneti visszaengedése ?

Egy vezetSképesség-platon belil a kontaktus megfeszitettsége oda-vissza hangolhatd,
mikozben a vezetGképesség reprodukdldé mdédon valtozik. Bizonyos esetekben akar
vezetGképesség-ugrasokon keresztil is nagyjabdl reprodukalé médon oda-vissza
valtoztathaté a vezetGképesség, ilyenkor persze az ugrds kornyékén hiszterézis
tapasztalhato.

4. A 4. fejezetben emliti, hogy az interferencidt nem lehet elmozdulds utjan kontrolldlini,
mert az ehhez sziikséges elmozdulds mdr atomi dtrendezédést okoz. A tipikus
hullamhossz 1 angstrém, ennek negyedrésze mdr jol ldthaté nyomot hagy az
interferencian. Ekkora elmozdulds, ha jol értelmezem a 4.1.(a) dbrdt, még nem igazan
okoz dtrendezbdést. Kérem, kommentdlja ezt.

A disszertdcio 43. oldalan az alabbi megjegyzés talalhato:

,Az interferenciajarulékok vizsgdlatdt némileg neheziti, hogy a trajektériahosszt
kisérletileg csak a hulldmhossz tort részével tudjuk valtoztatni, hiszen egy teljes



hulldmhossznyi trajektdriahossz-valtoztatds mar olyan nagy elmozduldsnak felelne
meg, ami alatt biztosan atomi dtrendez6dés is bekdvetkezne.”

A fenti kérdés fényében mindezt annyiban pontositanam, hogy ha az elektrédak
tavolsagat a hulldamhossz tobbszorosével tudnank valtoztatni atomi atrendezédés
nélkil, akkor egyedi gorbéken is egyértelmlen kvantuminterferencia-jelenségre utalé
strukturakat tapasztalnank. Azonban tipikusan valéban csak a hulldamhossz mintegy
negyedrészével tudjuk hangolni a tavolsagot atrendezédés nélkiil, igy egyedi gorbéken
sokszor csak monoton valtozas latszik, azonban a goérbemeredekség statisztikai
vizsgalataval eldonthetd, hogy ez els6sorban a transzmissziod tavolsagfliggésébdl, vagy
pedig interferenciajelenségbdl adédik-e.

5. Lehet-e az interferencidat kontrolldlni célzottan implantdlt szennyez6atomokkal?

Atomi méretl nanovezetékeknél jél definialt helyre nem tudunk implantalni szennyezé
atomot, azonban egy érdekes kisérlet lenne az interferenciakorrekcidkat statisztikailag
vizsgalni a szennyez6 atomok kiilonb6z6 koncentracidja mellett.

6. A 6. fejezetben bemutatott, Au-H2 kontaktusokban bemutatott Orids negativ
differencidlis vezet6képesség értelmezése mennyire tekinthetd lezdartnak? Vizsgadltdk-e
a kétféle tartomdny kozétti datmenet dinamikdjat, esetleg a karakterisztika
vdltofesziiltségl végigfuttatdsdval, a frekvencia fiiggvényében? Felmeriilt-e, hogy a
kétféle tartomdny kézétt nem atomi dtrendezédés, hanem elektron-dinamikai
fdzisatmenet tesz kiilénbséget?

Az ¢6rids negativ differencialis vezet6képesség értelmezésével kapcsolatban még
szamos nyitott kérdés maradt, illetve ahogy a disszertacidban diszkutaltam, alternativ
modellek dallnak rendelkezésre. Valdéban, a jelenség dinamikdjanak a vizsgdalatabal
hasznos informaciét nyerhetnénk. A korabbi mér6rendszeriinkben csak korlatozott
savszélességgel (<30kHz) tudtunk méréseket végezni, de jelenleg mar nem okozna
gondot szélesebb dinamikai tartomanyban vizsgdlni a jelenséget. A frekvenciafliggé
(V) gbrbék mérésén tul kilonésen hasznos lenne az atmeneti tartomanyban
esetlegesen kimutathatd telegraffluktudcid vizsgdlata, mely egyértelmien utal a
dinamika iddskaldjara. A mi méréseinkben ez utébbit nem sikerilt kimutatni, a [148]-
as hivatkozasban azonban réz-hidrogén fellleten, STM-elrendezésben egyértelm(
telegraffluktuacio latszott. A téma aktualitdsat mutatja, hogy berlini kutatok kombinalt
STM-AFM mérGrendszerrel vizsgaltdk a réz fellileten adszorbealt hidrogén
sztochasztikus mozgdasat (Driving a Macroscopic Oscillator with the Stochastic Motion
of a Hydrogen Molecule, Christian Lotze, Martina Corso, Katharina J. Franke, Felix von
Oppen, Jose Ignacio Pascual, Science 338 p. 779 (2012))



A disszertacidmban bemutatott mérések kapcsan a 6.4./a abra alapjan érzem
alatamasztottnak, hogy a hidrogénmolekula deszorpcidja all a jelenség hatterében,
hiszen magas fesziltségnél a tiszta aranykontaktusokra jellemz6 viselkedést, alacsony
feszliltségnél pedig egyértelmien molekularis kontaktusra utalé gérbealakot latunk.

7. A 7.1. dbrdn nem ldatszik szignifikdnsnak a 2 vagy 3 csatorna kézétti kiilbnbség. A
mérési adatok tényleg aldtdmasztjdk a 3 csatorna beazonositdsdt?

A gorbék kiértékelésekor az illesztés hibajat vizsgaltuk, és azt tapasztaltuk, hogy a
csatornaszam novelésével egy ideig szignifikdnsan csokken a hiba, majd tovabbi nyitott
csatornak megengedésével mar a hiba nem csokken, és a domindns csatorndk
transzmisszidja sem vadltozik, hanem kozel zérus transzmisszidju Ujabb csatorndk
jelennek meg. Azt a legkisebb csatornaszamot fogadtuk el a legjobb illesztésként,
melynél ezen minimalis hibaju illesztést elértik.

8. A 68. oldalon az aranyldnchoz oldalrdl k6tédé hidrogénmolekula vezetést csékkentd
hatdsdt azzal magyardzza, hogy a hidrogén néveli az aranyatomtdvolsdgot, pedig az
ok lehet a hidrogénmolekula elektron-elszivé hatdsa is, ezt sdriségfunkciondl-
szamoldssal lehetne ellendrizni.

Egyetértek a felvetéssel. A kdzelmultban Au-CO rendszeren végzett vizsgalataink,
illetve ezek 0Osszehasonlitasa korabbi DFT szamoldsokkal demonstralta hogy az
egyszer( geometriai intuicid tévutra vezethet, hiszen ezen rendszernél az atomlancba
ékel6d6é CO molekula esetén viszonylag nagy a vezet6képesség, a torzitatlan
atomldnchoz oldalrél k6t6dé CO molekula esetén viszont destruktiv Fano-interferencia
miatt kifejezetten alacsony vezet6képesség adddik. (Effect of stretching on the ballistic
conductance of Au nanocontacts in presence of CO: A density functional study, G.
Sclauzero, A. Dal Corso, A. Smogunov, Phys. Rev. B 85, p165412, 2012)

9. A memrisztor-m(ikédéssel elérheté savszélességben mennyire lehet szerepe az ionok
diffuziés dinamikdjénak?

Nagytérfogati memrisztor-kontaktusokban [pl. 179] lassu kapcsolast lehet latni,
amiben szerepet jatszik a lassu diffuziés dinamika. Az altalunk vizsgdlt rendszernek
nagy elénye, hogy kozel atomi méretskalaju memrisztort vizsgalunk, igy nincs sziikség
makroszkopikus iondiffuzidra, hanem par szaz vagy akar par tiz atom lokalis
atrendezddése a nagy fesziiltség hatdsara mar komoly vezet6képesség-valtozast okoz.



10. A 11.2. dbra szerint a mért lokdlis spinpolarizdcié nem mutatja a makroszkopikusan
jol lathato fdzisatalakuldst. Ellendrizték ezt a minta kiilénb6éz6 helyeire illesztett
szupravezetd kontaktussal?

Egymastdl flggetlen helyeken elvégzett lokalis mérések alatamasztjak azt, hogy a
tombi fazisatalakuldsi hémérséklet felett is jelentds spinpolarizacié tapasztalhaté.
Erdekes lenne vizsgalni a lokalis spinpolarizacié térbeli inhomogenitasat, erre azonban
egyel6re nem all rendelkezésre megfelel6 mennyiségl kisérleti adat.
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