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cimu doktori értekezésem biralatara

Mindenek el6tt koszonom Kiirti Jenének értekezésem alapos atolvasasat, és a dolgozat
kilonboz6 fejezeteire vonatkozd gondolatébresztd kérdéseit, melyekre az aldbbiakban
valaszolok.

3) Mi az oka, hogy az 5.1. dbra (a) és (b) részén ldthatd, a Pd + H rendszerre vonatkozo
vezetbképesség-hisztogramok 1-GO koriili része észrevehetéen kiilonbozik egymastol?
Ugyanott, milyen atomi konfigurdcionak felel meg a kb. 2,2 -GO-ndl megjelend csucs?

A hisztogramok pontos alakja valamelyest fligg a fém nanokontaktus lokalis
geometridjatdl (pl. nyilasszoég, domindans kristdlytani orientacid, stb), és a tobb ezer
gorbére torténd atlagolas ellenére is elképzelhetd, hogy kiilonb6z6 mintak, kilonb6z6
adatsorok hisztogramjainak a részletei eltérnek egymastol.

A 2.2G0-nal megjelend csucsra nehéz megalapozott magyardzatot adni, hiszen még az
1Go-0s csucs esetén sem teljesen tisztazott, hogy ez egy egyatomos Pd kontaktus PdH
elektroddk kozott, vagy esetleg atomi hidrogén, vagy meréleges iranyba allé hidrogén
molekula épll be a kontaktusba. Az el6bbi esetben az 1Go-os csucs feltehet6en egy
dimer Pd atomi kontaktusnak felel meg, igy a 2.2Go-as csucs esetleg lehet egy
monomer Pd kontaktus, bar meglepd, hogy az ennek megfelel6 csucsot nem latjuk
tiszta Pd esetén. Ha az 1Go-as csucs valamilyen hidrogénes konfiguracionak felel meg,
akkor 2.2Go-as csucs lehet egy Pd atomi kontaktus, melynek az oldalahoz hidrogén
kotédik (molekuldris prekurzor konfigurdcid). Ebben az esetben a PdH elektrédak
csokkentik a vezet6képességet a tiszta Pd-hez képest, viszont kontaktus oldalahoz
kot6d6 hidrogén noveli, igy elképzelhetd, hogy Osszességében a tiszta Pd atomi
kontaktusénal nagyobb vezet6képességet kapunk. Fontos azonban hangsulyozni, hogy
mindez csak a lehet6ségek mérlegelése, és nem kisérletileg vagy elméletileg
aldtamasztott allitas.

4) Torténtek-e DFT-szamoldsok platina-hidrogén illetve  pallddium-hidrogén
kontaktusokra?

Itt jegyzem meg, hogy kvantumkémikusoktdl azt tanultam, hogy a DFT-mddszert nem
illik ab initio modszernek hivni, hanem inkabb elsGelvii (first principles) modszernek.

Szamos DFT szamolas tortént platina-hidrogén és palladium-hidrogén rendszerre.



Pt-H, esetében a kisérleti eredményeket bemutaté publikaciok [52,92] is
tamaszkodnak elméleti szimulacidkra, a [92] publikacié a rezgési mdédusok DFT szintl
szimuldcidjat is tartalmazza. Tovabbi elméleti publikdciok vizsgaltdk a Pt-H»
kontaktusok vezetési tulajdonsagait:
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Louis, Phys. Rev. B 69, 041402 (2004)

(3) K. S. Thygesen and K. W. Jacobsen, Phys. Rev. Lett. 94, 036807 (2005)

(4) V. M. Garcia-Suarez, A. R. Rocha, S. W. Bailey, C. J. Lambert, S. Sanvito, and J.
Ferrer, Phys. Rev. B 72, 045437 (2005)

(5) K. H. Khoo, J. B. Neaton, Hyoung Joon Choi, and Steven G. Louie, Phys.Rev. B 77,
115326 (2008)

melyek kozil (2) alapjan felmeril, hogy egy mer6leges iranyban allé molekula
magyardzza a kisérleteket, de a (3) publikaciéban kozolt részletes rezgésimddus-
szimulaciok, illetve ezek 6sszehasonlitasa a kisérleti eredményekkel megerdsitik, hogy
hossziranyd hidrogénmolekula felel meg a 1Go-0s vezet6képességhisztogram-
csucsnak. A (4)-(5) publikdcidok Pt-H. és Pd-H. kontaktusok vezetési tulajdonsagait
hasonlitjdk 0Ossze. Mindkét publikacié megerdsiti a Pt-H, kontaktusok 1Go-o0s
vezetGképességét, Pd-H; kontaktusra pedig kisebb vezet6képességet adnak (0.6Go,
illetve 0.35Go), melyek kozel allnak a kisérletiinkben megfigyelt csucspoziciéhoz (0.3-
0.6Go), azaz palladium-hidrid elektrodak feltételezése nélkil ,magyarazatot adnak a
kisérleti megfigyelésre”. Fontos azonban megjegyezni, hogy kisérleteinkben a nagyobb
kontaktuson felvett pontkontaktus-spektrum alapjan bizonyitottan palladium-hidrid
elektréodak kozé épiil be a hidrogén.

Az alabbi publikacid kifejezetten pallddium-hidrid elektrédak kozt kialakuld hidrogén
kontaktusokat vizsgal:

(6) X.J. Wu, Q. X. Li, and J. L. Yang, Phys. Rev. B 72, 115438

A parhuzamos H, molekularis kontaktus vezet6képessége palladium hidrid és tiszta
palladium elektrédak esetén is 6sszeegyeztethet6 a kisérleti megfigyeléssel. Az 1Go-ndl
megjelend csucsot vezetbképesség szempontjabdl jol leirja az a szimulalt konfiguracio,
melyben a Pd vagy PdH elektrodakat egy hidrogén atom koti 6ssze, azonban ez a
geometria egyetlen nyitott csatornaval rendelkezik, ami ellent mond a kisérleti
megfigyelésnek. A publikacionkban felvetett tovabbi lehet&séget (PdH elektrédak
kozotti egyatomos Pd kontaktus) nem vizsgaljak a szerz6k.



5) Hogyan viszonyul az eziistszulfid memrisztor mds tipusu (pl. titdndioxidos)
memrisztorokhoz a kapcsoldsi id6 és a méret szempontjdbol?

Fémoxid memrisztorok sebességének tekintetében gy tudom, hogy a [176] publikacid
tartja a rekordot 100ps nagysagrend(i kapcsolasi id6vel mikrométeres skaldju tantal-
oxid memrisztorban. Tudomdsom szerint az altalunk bemutatott kisérletek
demonstraltak el6szér olyan memrisztort, ami egyszerre nagyon gyors és nagyon
,kicsi”, azaz egy nanométeres méretskalaju eszkdz ns-os id6skalaju kapcsolasra képes.

6) Léteznek-e memdoridval rendelkez6 mds passziv dramkéri elemek is (kapacitds,
induktivitds)? Ha igen, lehet-e ezeknek a memrisztorokéhoz hasonlo jelentésége?

A memodriaval rendelkez6 kapacitdst és induktivitdst elméleti szinten - a
memrisztorokhoz hasonldan [163] — Leon Chua vetette fel (Circuit elements with
memory: memristors, memcapacitors, and meminductors, M. Di Ventra, Y.V. Pershin,
L.O. Chua, Proceedings of the IEEE 97, p. 1717, 2009). A memkapacitdsban a toltés-
fesziltség gorbék, a meminduktivitdsban pedig a fluxus-aram gorbék mutatnak
hiszteretikus viselkedést, azaz a kapacitas/induktivitas fligg az el6zményektdl. Kulon
érdekessége ezen rendszereknek, hogy — a memrisztorral ellentétben — energia is
tarolhaté benniik. A szakirodalmat tanulmanyozva ezen a téren elsGsorban elméleti
aktivitds tapasztalhatd, a memrisztorok tanulmanyozdsdhoz hasonlé kisérleti
érdekl6dés egyel6re nem latszik, talan azért, mert egy memrisztorhoz képest
vélhetéen bonyolultabb elektronikai elrendezésre van sziikség ahhoz, hogy egy
membkapacitasban vagy meminduktivitasban taroljunk informacioét.

A fenti kérdést talan érdemes egy kicsit tagabb kontextusban is megvizsgalni. Elvileg
egy hagyomanyos kondenzator is alkalmas informacié tarolasra, hiszen egy felt6ltott,
majd magara hagyott kondenzator megdrzi a toltését. Azonban kiolvasaskor ugyan
olyan idGskalan toroljik az informaciét, mint amennyi idére a beirashoz volt szlikség.
Emiatt informdacid tarolasra érdemes egy olyan nemlinedris kondenzatort haszndlni,
melyre nagy fesziiltséggel gyorsan felvihetiink toltéseket, kis fesziltség alkalmazasa
esetén viszont csak nagyon lassan sl ki. A széles korben hasznalt flash-memoériak
gyakorlatilag ezt valdsitjadk meg, hiszen a feltoltés egy alagutdtmeneten keresztiil
torténik, mely nagy fesziltséggel letérhet6 (Fowler-Nordheim tartomany). A
toltésallapot beavatkozasmentes kiolvasasahoz egy haromterminalos
térvezérelttranzisztor-elrendezésre van sziikség. Mindezek alapjan a flash-memdriat is
egyfajta memkapacitasnak tekinthetjik.

A fenti gondolatmenet sajat mérésekhez is kapcsolédik, hiszen egy memrisztor is akkor
mukodik jol, ha nagy fesziiltség mellett gyorsan valtoztathatd az allapota, kis fesziiltség
mellett viszont csak lassan relaxal. Ag,S memrisztorokban a kézelmultban megjelent
cikkiinkben demonstraltuk a nemexponencidlis relaxacié jelenségét (Non-exponential



resistive switching in Ag2S memristors: a key to nanometer-scale non-volatile memory
devices, A. Gubicza, M. Csontos, A. Halbritter, G. Mihaly, Nanoscale 7, p4394, 2015)

7) Jelenleg milyen fdzisban van a kombindlt alacsonyhémérsékleti STM-AFM
mérdbrendszer fejlesztése?

Az STM Gzemmod a szobahémérsékleti mérGrendszeriinkben rutinszinten mikodik, és
alacsonyhémérsékleten is megtorténtek az elsé sikeres tesztmérések. Az AFM
Uzemmad fejlesztése tekintetében a 3.7./d dbran ismertetett elsd sikeres tesztmérés
Ota —id6 hianydban — még nem tortént érdemi el6relépés.

A szakmai kérdések mellett kiilon k6szondm a formai és helyesirasi hibakra vonatkozé
megjegyzéseket, melyek kozul egyre szeretnék reflektalni. A
differencialisvezet6képesség-gorbe helyesirdsat illetéen a helyesiras.mta.hu portalra
tamaszkodtam, mely szerint:

A "differencialis vezet6képesség" fénévi szerkezetet és a "gorbe" fénevet kétdjellel
irjuk, és az elsé szerkezetet egybeirjuk (6sszerantjuk) az aldbbi szabaly alapjan:

Ha egy kilonirt székapcsolat ("differencialis vezet6képesség") olyan utdtagot kap,
amely az egészhez jarul, az egyébként kiilonirandd el6részt az Uj alakulatban
egybeirjuk, és ehhez az utétagot (a szotagszamtél figgetlenil) kétéjellel kapcsoljuk.
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