Valaszok Dr. Déra Balazs biralatara

Elsésorban szeretném megkoszonni Dr. Dra Baldzsnak az MTA Doktori értekezésem
alapos biralatat, a rola kialakitott pozitiv véleményét, illetve, hogy felhivta a figyelmem azokra
a részletekre, amelyek tovabbi pontositast, tisztazast igényeltek. A feltett kérdéseire, az alabbi
valaszokat adom:

1. Az 55. abran bemutatott fazisdiagram véges homérsékleten és kémiai potencial mellett
értelmezendd. Mi torténik a bemutatott fazisokkal a kémiai potencidl és a homérséklet
véltoztatasaval?

Meghatarozhatok-e az atalakulas kritikus exponensei vagy univerzalitasi osztalya kisérletileg,
megfigyelheté-e mas mért mennyiségekben az atalakulas? Lehet-e tudni valami egy adott él
menti spinek kolcsdnhatasarol (Heisenberg modell?), megvaltozik-e ez az atalakulas két
oldalan?

A hémérséklet valtozasanak hatasat kisérletileg nem vizsgalatuk és elméletileg is csak két esetet
vizsgaltunk meg: a méréseknek megfelelé szobahdmérsékleten (300K) és 60K -en. Ahogyan
az 57.a abran lathatd, a magasabb hdémérséklet az aFM fazist stabilizalja, eltolva a
fazisatalakulast a nagyobb szalag-szélességek, illetve magasabb téltéshordozd-koncentracidok
felé. Ugyanezen az abran lathaté a toltéshordozo-koncentracio hatasa, amely ugyan nem
feleltethetd meg egy az egyben a kémiai potencidlnak, de korrelal vele. Lathatd, hogy a
toltésslirliség novelése az FM fazist stabilizalja.

A kritikus exponenseket nem hataroztuk meg. A szalag szélességének fuiggvényében a tiltott
sdv ugrasszerlien valtozott, igy az atmenetet nem tudtuk vizsgalni. Elvileg a homérséklet
fliggvényében meg lehetett volna vizsgalni, hogyan valtozik a tiltott sav szélessége, de az akkori
Kisérleti berendezésiinkkel csak szobahdémérsékleten tudtunk mérni.

A savszerkezetben bekdvetkezett valtozasokon kivil mas kisérleti mennyiséget (pl. magneses
momentum) nem tudtunk alagutmikroszkopia és spektroszkopia segitségével mérni. Olyan
kisérleti modszerekhez, amelyekkel a szalag magnessége, illetve méas mennyiségek is mérheték
lennének, jellemzéen nem volt elegendd egyetlen vagy néhany szalag, amennyit STM
litogréfiaval létre tudunk hozni.

A spinek kélcsOnhatasanak természetét a dolgozat és a kapcsolodo publikéciok keretében nem
vizsgaltuk. Olyan kés6bbi elméleti vizsgélatokrdl tudomasom van, ahol a spinek
Osszefonodottsagat vizsgaltak DMRG modszerrel és azt talaltak, hogy a cikcakk élek erds
els0szomszéd-Osszefonddottsagan tul meglepden erds Gsszefonddottsag mutatkozik a két él
kozott, valamint az azonos élen talalhatd elektronok kdzott. Kimutattak tovabba, hogy egy
triplett allapot dominal, vagyis ferromagneses korrelacié 1ép fel a szomszédos cikcakk élek
szomszedos spinjei kozott, &m a ket ellentétes élen elhelyezkedd spinek 6sszefonodasabol
szarmazd sajatérték szinglett lesz, azaz antiferromagneses csatolast eredményez, amelyet a
vezetési elektronok kdzvetitenek [Phys. Rev. B 94, 165147 (2016)]. A cikcakk-él menti spinek
kolcsdnhatasa ugyanigy ferromagneses csatolast eredményez az aFM és FM allapotban, igy
els6 kozelitésben nem varnak valtozast, de nem is vizsgalatuk részletesen, mert kisérletileg sem
volt lehetséges ennek a mérése.



2. Az 56. abran bemutatott élhiba véletlenszerii az él mentén, vagy egymastol d tavolsagra x
szélességli  kitiiremkedések  vannak, melyek  gyakorlatilag  szuperracsot — alkotnak?
Lerombolhatjék-e a hibak az AF fazist? Az 56. dbra alapjan ugy tinik, hogy a kritikus
szalagszélesség nem valtozik jelentésen 40% hibakoncentracio esetén sem. Mi lehet ennek az
oka, mennyi hiba lenne végzetes a rendezdédésre?

Igen, ezek az élhibak az elméleti modellben egy szuperrdcsot alkotnak, a Kisérleti esetben
viszont vélhetéen véletlenszeriibben helyezkednek el az ¢leken. Valoban meglepden magas
élhibakoncentracioig megmarad a magneses viselkedés, bar a tiltott sav szélessége (az aFM) és
a magneses momentum (a FM allapotban) csokken az élhibakoncentracio névekedésével. Ez
egyébként dsszhangban van az irodalmi eredményekkel, ahol a kirdlis szalagok esetében is
észlelték az élmagnesség tulélését [Phys. Rev. B 84, 115406 (2011)]. A kiralis szalagok ebbél
a szempontbdl hibas cikcakk szalagoknak tekinthet6k. Meg kell azonban jegyezni, hogy a
modellezett hibatipus annyiban sajatos, hogy csak lokalisan szakitja meg az élek cikcakk atomi
szerkezetét, igy érthetébb, hogy ilyen tipust hiba kevésbé karos a magnességre. Természetesen
elképzelhetdk olyan tipusu €lhibak is, amelyek hosszabb tdvon torik meg az élek cikcakk
szerkezetét. Ezekre varhatdan kevéshé lesz robosztus a méagneses rend és le tudjak rombolni az
élméagnességet.

Az 56. abrabol tgy tlinhet, hogy a kritikus szalagszélesség nem véltozik a hibakoncentracioval,
de nem feltétlendl ez a helyzet. Az 56. abran (a hibatlan esethez hasonldan) a kisérletileg meért
kritikus szalagszélességet probaltuk reprodukélni, de most élhibdk jelenlétében. Mivel a
kritikus szalagszélesség a mérésbél szarmazd adott érték volt, ezért az egyetlen szabad
paraméteriinket, az U Coulomb-taszitast valtoztattuk (gy, hogy az elmélet a legjobban
illeszkedjen a mérésre (ehhez az U értékét 3.2 eV-rol, 4.3-ra kellett emelnink). Valéjaban, ha
az U értékét konstansnak tartjuk és megvizsgalnank a kritikus szalagszélességet, ez valtozhat a
hibastirliség fiiggvényében.

Azt talaltuk, hogy a 40% élhibat tartalmazé szalagok magneses momentuma csupan 25%-a a
hibatlan szalagok eredé magneses momentumanak, vagyis ez a hibakoncentracio mar nagyon
is karos hatassal van a magnességre. Tovabba, ahogy fentebb mar emlitettem, csupan egy
élhibatipust vizsgaltunk meg elméletileg, mig a gyakorlatban szdmos ilyen lehetséges, igy arra
nem vallalkoznék, hogy egy pontos hatart mondjak az élhibakoncentraciora, amely végzetes
lesz a rendezddésre, mert ez erdsen fiigg a hibak tipusatdl is.

3. A kis sz6gii Moiré-szuperracsok esetén a szerzé megjegyzi, hogy ezekben egzotikus
szupravezeto/Mott-szigetelo fazisok is megjelennek. Van-e lehetoségiik ezek vizsgalatdara a
rendelkezésre allo technologiaval? Lehet-e 6tvozni a nanoszalagokat a Moiré-technikaval?
Arra gondolok, hogy magukban a nanoszalagokban is latnak erds korrelacios effektusokat
szobahémérsékleten (55. dbra), ha ehhez hozzévesszik a Moiré-mintazat altal létrehozott
spektrumvaltozasokat, akkor akar szupravezetést is lathatnank szobahomeérsékleten.

A szupravezetd és szigeteld fazisokat lehetséges az altalunk alkalmazott STM, de foként
alagutspektroszkopiai mérésekkel vizsgalni. Példaul szigetel fazisok esetén kimérhetd a tiltott
sav létrejotte, illetve annak szélessége, szupravezetd fazisban feltérképezhetd egy adott
energian a toltéssiriiség eloszlas. A nanoszalagok és a szuperracsok 6tvozése egy érdekes
vizsgélat lenne, de az alapvet6 probléma, hogy a szalagok szélessége, ahol magneses rendre
utalo hatadsokat megfigyeltiik, 12 nm alatti. A grafén esetében a legnagyobb magikus szognek
(lapos sav) megfeleld legkisebb szuperracs periodus is 13 nm. Ennek ellenére az 6tlet érdekes
és meg lehetne vizsgalni, hogy egy kvazi-1D szuperracs hogyan befolyasoljal a szalagok
elektronszerkezetét. Ezt a gyakorlatban is meg tudnank valésitani, STM litografia segitségével



egy magikus szdgben elforgatott kétréteg grafén minta felsé rétegében cikcakk élt szalagokat
létrehozva és tanulmanyozva.

4. Az R6G molekula detektaldsa Raman-spektroszkopidaval meggydzé. Hogy keriil azonban oda
a CuPc molekula? Milyen mas molekulékat lehet detektélni ezzel a mddszerrel, van-e barmilyen
megkotés erre nézve? Vagy megforditva a kérdést: magat a Raman-spektrumot felvéve hogyan
tudunk kovetkeztetni a feliileten lévé molekuldara?

A CuPc molekula meglep6 modon a kornyezetbdl (levegébdl) kerill a mintéra, anélkil, hogy
tudatosan felvinnénk azt. Még arrol sem beszélhetiink, hogy egy lokalis szennyezésrdl lenne
sz0, mert kiilonbdzo laborokban, orszagokban is detektalhatd. Annyira talan nem meglepd, ha
tudjuk, hogy ez a vilagon a legnagyobb mennyiségben eldallitott mesterséges kék pigment.
Annak az oka, hogy miért ezt a molekulat detektaljuk szelektiven a kornyezetiinkbdl,
valoszintileg abban rejlik, hogy egyrészt ez egy nagyon stabil festékmolekula, amely erdsen
kdlcsonhat a fénnyel, masrészt ismert, hogy kifejezetten stabilan tud kapcsolédni a grafénhoz,
amely kovetkeztében kifejezetten hatékony csatolas I1ép fel kdzottiik. Ez azért fontos, mert a
molekulak vélhet6en fontos szerepet jatszanak a fény becsatolasaban a gytirt grafén rétegekbe
és ezéltal a plazmonok gerjesztésében is. gy mar nem annyira meglep6, hogy a legkénnyebben
detektalt molekula egy olyan festékmolekula, amely hatékonyan nyeli el a bees6 fényt és a
gerjesztést szintén hatékonyan képes transzferalni a grafén gytir6désekbe. Ennek a feltevésnek
a megerdsitésére egy nagyon hasonlé molekulat, (amely viszont nem fordul el6 a kdrnyezetben)
a ZnPc molekulat is megvizsgaltuk és valdban azt talaltuk, hogy nagyon nagy érzékenyseggel
detektalhatd gyiirt grafénnal.

Mivel a gytrt grafén, hasonldoan sok mas SERS hordozohoz, szelektivitast mutat bizonyos
molekulakra, igy kétségkivil arra nem hasznalhat6, hogy az Gsszes levegbben (kiilonb6z6
oldatokban) eléforduld molekulat kimutassa. De az optikai érzékel6knek egy fontos
tulajdonsaga a szelektivitas, hiszen mem is lenne igazén praktikus egy olyan érzékels, amely
minden molekulat nagy érzékenységgel tud detektalni, a kapott eredmény annyi lenne, hogy
vannak molekulak az oldatban, a Raman-csucs erd6bél pedig esélytelen volna kihdmozni, hogy
melyik jel milyen molekulahoz tartozik. Ha kiilonb6zé molekulakat akarunk szelektiven
detektalni, ezt els6sorban a gerjesztd 1ézer energidjaval tudhatjuk hangolni, ahogy az R6G (532
nm) és a CuPc, ZnPc (633nm) esetében demonstraltuk.
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