versenytarsai lehetnek, sét, le is korozhetik azokat,
hiszen a fény lényegesen gyorsabban terjed, mint az
aram. Ezért azt is reméljik, hogy nem lesz szlikség arra
egy informaciotovabbitoé rendszerben, hogy egy optikai
szalon érkezd informaciot aramma alakitsunk, majd ezt
feldolgozva egy elektronikus csip segitségével, az in-
formaci6 tovabbviteléhez visszaalakitsuk fénnyé, me-
lyet optikai szalon tovabbitunk. Ez olcsobba is teheti az
informaciétechnologiai rendszereket. Véleményem sze-
rint ez a lehet@ség potencidlisan egy olyan jelentSs
paradigmaviltdst eredményezhet, mint amikor az elekt-
roncsovekrdl tranzisztorokra tértiink at. A felileti plaz-
monok nem-klasszikus tulajdonsagai pedig azt a lehe-
téséget is magukban hordozzak, hogy a kvantumin-
formaci6 feldolgozasban ugyancsak ilyen eszkozoket
hasznaljunk.

Osszefoglalasképpen azt mondhatjuk, hogy a feliileti
plazmonok Gj tipust fénynek tekinthetSk. Ez az Gj tipu-
su fény olyan potenciilis lehetGségeket rejt magaban,

amelyek az alkalmazasok igen széles spektrumat tehetik
lehet6vé, kezdve a kozelitér-mikroszkopiatdl a teljesen
optikai elven mikodd integralt ,aramkorokig”, a kvan-
tuminformaci6 feldolgozasban és még egy sor mas te-
rileten. Mindez nemcsak azért lehetséges, mert a felt-
leti plazmonokra nem érvényes a diffrakcids limit, ha-
nem azért is, mert ezen tal még o6ridsi elektromos térrel
is rendelkeznek, tobb nagysiagrenddel nagyobbal, mint
a gerjesztS fotonok tere. Ez azért all els, mert a gerjeszté
fotonok energidja a feliilethez kotve kis térre” koncent-
ralodik. Ebben az oriasi térben egy sor fizikai folyamat,
példaul a Raman-szords, sok nagysagrenddel (egyes
esetekben 10'2-10%-szorodsen) felerGsodik, ami egyetlen
molekula Raman-szoérdsanak detektdlasat is lehetévé
teheti. De ez az Oridsi tér €16 szervezetek, példaul sejtek
befolyasolasara is alkalmas, ami példaul az orvosi alkal-
mazasokban (pl. rakterapia) adhat Gj eszkozoket a ke-
zinkbe. Az Gj lehetGségek részletezése azonban mar
talmutat a jelenlegi irds keretein.

FEMEK FELULETI STRUKTURAINAK

KVANTUMMECHANIKAJA

Az anyagok feluletét olyan ablaknak tekinthetjik,
amelyen keresztil megismerhetjik az anyag belsejé-
nek fizikai és kémiai tulajdonsagait, az anyag és kor-
nyezete kozott lezajlo reakciok mechanizmusat. Egy
megfelelGen elSkészitett, adott kémiai Osszetételd
fémfeltilet gatolhat vagy elGsegithet kilonbozs ké-
miai reakciokat. Egy megfelelGen kialakitott kristalyos
mikroszerkezet lényegesen javithatja a fémfeliletek
tribologiai tulajdonsagait. Ugyanakkor az elektronikai
ipari technologiak hihetetlentil gyors fejlédése, a mé-
retek rohamos csdkkenése is egyre inkdbb nélkiiloz-
hetetlenné teszi az anyagok feliileti tulajdonsagainak
pontos, kvantummechanikai leirasat, az ott zajl6 fo-
lyamatok atomi szintd megértését.

A feliiletfizikaban az olyan alapvetS fontossagu fizi-
kai mennyiségek, mint a feltleti energia, feltleti fesziilt-
ség, vagy a kiilonbozd felileti alakzatok, feltleti 1&p-
csOk képzadési energidja csak nagy bizonytalansiaggal
mérhetS. A feliileti energia kisérleti értékei példaul
tobbnyire fémolvadékcseppek feliileti fesziiltségének
mérésébdl, majd 7= 0 K-re extrapolalt értékébdl szar-
maznak. Az igy kapott értékek bizonytalansiga megle-
hetSsen nagy, és természetesen csak izotrop kristilyok-
ra vonatkoznak. Ezért e mennyiségek pontos értékeinek
meghatarozasaban a kvantummechanikai szamitasi
modszerek szerepe megnd. Az elmult években ezek ko-
ztl kiemelkedS szerepet jatszott a siriiségfunkciondi-
elmélet, amely a bonyolult, sok atomot tartalmazo6 rend-
szerek lefrasaban szinte egyeduralkodova valt.

A strGségfunkcional-elmélet megalapozasa Hoben-

berg és Kobn nevéhez fizédik [1]. (Az elmélet meg-
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alapozasiaért Walter Kohn 1998-ban Nobel-dijat ka-
pott.) Lényege, hogy egy kiilsé térben mozgo elekt-
ronrendszer alapallapoti energiajat az elektronstriség
egyértelmiien meghatarozza. Igy az alapallapoti ener-
gia az elektronstriség funkciondlja (fliggvénye),
amelyre variacios elv érvényesil: a ténylegesen meg-
valosul6 elektronstriség az alapidllapoti energiafunk-
cionalt minimalizalja. A funkcional pontos alakjat nem
ismerjuk, de kiilonb6z6 pontossaga kozelitéseit igen.
A variacios elv alkalmazasa a gyakorlati szimitasok-
ban egy-elektron Schrodinger-egyenletek megoldasa-
ra vezet, melyekben az elektronok kozotti kicseréls-
dési és korrelacios kolcsonhatast leiro, strdségfiiggs
effektiv potencial 1ép fel. Ez lehetGvé teszi az egyen-
letek Oonkonzisztens megoldasat, mivel az egyenletek
megoldasa utin, az adott szamu elektronallapot feltol-
tésével kapott elektronstriségnek meg kell egyeznie
az effektiv potencial szamitasinal hasznalt elektronsi-
rlséggel. A modszer segitségével meghatarozhatjuk a
rendszer teljes energidjat az atomok kiillonb6z6 elren-
dezdédése esetén, igy a feliileti energiat, vagy a feltileti
feszultséget is.

A feltleti energia

Feltileti energidnak (y) nevezziik egy adott kristalyta-
ni iranyban egységnyi feliilet létrehozasahoz sziiksé-
ges tobblet-szabadenergiat. Barmely egyensulyi
rendszerre a felileti energia mindig pozitiv, hiszen
negativ feliileti energia spontin feltletképz&déshez,
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1. dbra. 4d sorozatbeli fémek felileti energiai (eV/atom)

az anyag széteséséhez vezetne. Az 1. dbran példa-
ként 6sszehasonlitjuk a 4d sorozat elemeinek ,szoros
illeszkedéstd” feltleteire szamitott feltileti energidkat
[2] de Boer és munkatarsai mérési eredményeivel [3].
A szamitott értékek az elemek alapallapoti kristaly-
szerkezetének legszorosabb illeszkedésu feliileteire
vonatkoznak, mig a kisérleti értékek olvadékcseppek
feliileti fesziiltségének 7= 0 K-re extrapolalt, mért
értékei. A legtobb fém esetén igen j6 az egyezés a
szamitott és mért értékek kozott, de molibdén, tech-
nécium és ruténium esetén lényeges eltéréseket ta-
pasztalunk. Ennek f6 oka, hogy a mérések izotrop
anyagra, mig a szamitasok a kristaly egy adott iranya
feliletére vonatkoznak. Az atmeneti fémek felileti
energidi — a kohézids energidhoz hasonléan — jelleg-
zetes, parabolikus rendszamfiiggést mutatnak, a so-
rozat kozepe koril maximalisak (Friedel-parabola).
Ezt a viselkedést az energiasivok kialakulasanak
kozismert fizikai képe alapjan érthetjik meg, misze-
rint a sorozat elején az atomi szintnél alacsonyabb
energiaja, ,kots” elektronpalyak toltédnek fel, majd
a sorozat kozepétSl kezdSdSen az atomi szintnél
magasabb energiaja, ,lazitd” palyak. A feltleti ener-

2. dbra. Fémek felileti energiajanak anizotropiaja

gia mintegy 6tode a kohézids energidnak. Ezt a felti-
leti koordinacios szam (legkozelebbi szomszédok
szama) csOkkenésével magyarazhatjuk meg, ami a
savszélesség csokkenésére vezet.

A felilleti energia anizotropidja

A feluleti energia kristalyos anyagok esetében iranyflig-
g6. Altaldban azt varjuk, hogy a legszorosabban pakolt
feltlet (lapcentrdlt szerkezetnél az (111), tércentraltnal
az (110), hexagonalis szoros illeszkedésu szerkezetnél
pedig a (0001) Miller-indext felilet) a legalacsonyabb
energidji, de ez nincs mindig igy. A felileti energia
tek feliileti energidinak hanyadosaval, igy lapcentralt
(fco) esetben a ¥,,/V11, tércentraltnal (bcc) a Y00/ Y110
mennyiséggel, mig hexagonalis szoros illeszkedésd
szerkezetnél (hcp) a 7,55,/ Mennyiség atlagaval.
Izotrop esetben a fenti anizotropia-faktor nyilvanval6an
egységnyi, és értéke annal inkabb eltér egytSl, minél
anizotropabb a feliileti energia.

Eredményeinket a periddusos rendszerben talilhato
legtobb fémre a 2. dbrdn Osszegeztik. A fémes kotés
természetétdl fliggGen harom csoportot kiillonboztethe-
tiink meg. Az elsG csoportba tartoznak azok a fémek,
amelyekben az atomok viszonylag tivol vannak egy-
mastol és a kotési elektronok nagyrészt az atomok
koril helyezkednek el, az intersticialis tartomanyok
jaruléka a feltleti energidhoz elhanyagolhat6. Ebben az
esetben az atomonkénti feltleti energia jo kozelitéssel
allando, és a felileti energiastriiség (y) az egységnyi
feltleten 1évé atomok szamanak csokkenésével csok-
ken. E fémeknél az anizotropia-faktor kisebb egynél:
ide tartoznak a konnyd alkali, és alkali foldfémek, vala-
mint az atmeneti fémsorozatok elsé elemei.

A masodik csoportban a kotési elektronoknak egy
lényeges hanyada egyenletesen oszlik el az intersti-
cialis tartomanyban, itt a feliileti energia csak kevéssé
figg a felulet orientaci6jatol. Ez a viselkedés jellemzé
a titan- és vanadium-csoport elemeire.

A harmadik csoportba azok a fémek tartoznak,
amelyekben a fémes kotés erdsen kovalens jellegd, itt

a kotési elektronok lényeges hanyada
halmozodik fel az atomok kozotti tarto-

> 1,06 manyban. A fémes kotés kovalens jellege
0,99-1,06 abban./ nyilvfml{l meg, hogy a f/eh'ileti
m energiat els6 kozelitésben az hatarozza
Hel 14 <0,99 Ba sl cinlolF meg, hogy egy adott irdnyu felilet létre-
nincs szamitas hozasihoz hany legk6zelebbi szomszéd
Ne|Na Mgl Al Si| P | S |Cl kotést kell elvagnunk. Az dtmeneti fém-
Ar| K |Cal|Sc|Ti| V [Cr Fe|Co| Ni|Cu Ge|As|Se | Br sorozatok kozepén és végén elhelyezke-
Kr[Rb| Sr| Y | Zr [NbMo| Te|RulRh| Pd| Ac [oR) 1n | 5 B Te| 1 d elemek, valamint a p-fémek jellemez-
hetSk ezzel az er8s anizotrOpiaval. A tér-
Xe|Cs| Ba Hf Ta| W/ Re Os| Ir | Pt/ Au Tl Pb Po| At centralt szerkezetd vas magneses alapal-
Rnl Fr| Ra lapota kovetkeztében anomalis viselke-
dést mutat. A magneses energiajarulék
'Eul [1alcel peiNdlPmlsm|  [GdlTh Dy Hol| Er [Tm| (1l erGsen csokkenti az (100) felulet felileti
] energidjit a legszorosabb illeszkedésu

Lb Ac|Th|Pa [Am|Cm|Bk| Cf | Es [Fm|Md|No| Lr (1103gfelluletéhe§ képest.
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3. dbra. Nb-nanorészecske egyensilyi alakja

Nanoméret( kristalyok egyensulyi alakja

A nanoméretd egykristalyok egy adott hGmérsékleten
olyan egyensulyi alakot vesznek fel, amely a feliileti
szabadenergidjukat minimalizilja, ezért 7= 0 K hémér-
sékleten az egykristilyok egyensulyi alakjat a nanomé-
retek tartomdnyaban a feltleti energia y#) iranyfiggé-
se teljes egészében meghatarozza. Emiatt gyenge an-
izotropianal az atmeneti fémsorozatok elején az egyen-
sulyi alak gomb, mig a sorozatok kozepén és végén,
valamint a p-fémeknél komplex poliéder.

A feliileti energiat minimalizalé egyensulyi alakot
az Ggynevezett Wulff-szerkesztéssel [4] hatarozhatjuk
meg, ami feltételezi a y(m) figgvény ismeretét. Ennél
a geometriai minimalizalasi eljarasnal egy adott pont
kortl felmérjik a felileti energia y(m) értékeit, majd
a végpontokban a sugarra meréleges sikokat fekte-
tink. A sikok burkol6 poliédere lesz a feliileti ener-
giat minimalizal6 egyensulyi alak. Erre mutatunk pél-
data 3. dbrdan bcc nio-
biumra.

A nanoméretd fém-
részecskéknek a kvan-
tummechanika elsg el-
veibdl szamolt egyen-
sulyi alakjara mutatunk
néhany példat a 4. dab-
ran. Lathato, hogy tan-
tal esetén, ahol a feli-
leti energia kozel izot-
rop iranyfiiggést mutat,
a nanorészecske koze-
litleg gomb alaka. A
joval erGsebb anizot-
rOpiat mutatdé vas €s
6lom  esetében  az
egyensulyi részecske-
alak metszete négy-
zet-, illetve hatszogala- 0 . .

® (111)x(100)

0,8 A (100)x(111)

Pt

0,6
Au

® Pd
® Ni

0,44
’ ®Cu
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0,2 ® Ag t Cu
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Rh mis™ W oAy kh
A 0,2 Ni
Pt Cu
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|
<100> —

<010> —»

bcc Fe

<001> —

o

1
<110> — fcc Pb
4. dbra. Nanorészecskék egyensulyi alakja

Feltleti 1épcsSk és szigetek

A fémfeltleteken kialakulé geometriai alakzatok
kozil az egyik leggyakoribb az egy- vagy tobbatomos
feltleti 1épcsé. Az egyatomos feliileti [épcsSk képzs-
dési energiajat a felileti rekonstrukcio alapmennyisé-
gének tekinthetjiik. Sajnos a lépcsék képzddési ener-
gidjanak kozvetlen mérése nem kivitelezhets, és az
alacsony hémérsékleti adatok legtobb esetben a felu-
leti szabadenergia magas hémérsékleten mért irany-
fuggésének T'= 0 K-re extrapolalt értékeibdl szarmaz-
nak. Ezért a lépcsSk képzddési energidjanak pontos,
kvantummechanikai szamitasa alapvetS fontossagu.

5. dbra. Feltleti 1épcsSk energiaja fee szerkezetre

® (110)x(010)
A (110)x(11D
B (100)x(010)

0,8

061 e

0,4

ka, a megfigyelésekkel 0 0,5 1
jo egyezésben.
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Egy tokéletes (hkl) Miller-indext feltleten kiala-
kuldé (b'k’l’) indexd lappal hatarolt egyatomos
lépcsdt az egységnyi hosszisagra jutd B tobblet-sza-
badenergidval, vagy az egy atomra jutd Ey,. = Bd
képzddési energiaval jellemezhetjik (d az atomok
tavolsiga a lépcsG éle mentén). A lépcsét a
(hkDx(h’k’l") szimbolummal jeloljik. A szamita-
sok részleteinek ismertetésétsl ismét eltekintve, csak
az eredményeket mutatjuk be néhany feltleti lép-
csOre az 5. abran lapcentrdlt szerkezetd, a 6. dbrdn
tércentrilt szerkezetd idtmeneti és nemesfém eseté-
ben [5]. A lépcsSképzbdési energiakat a ,1épcsSte-
rasz”’-nak, azaz a (bkl) indexd felilet feltleti ener-
gidjanak fiiggvényében abrazoltuk. Egy csak legko-
zelebbi szomszédokat tartalmazd kotésmodellben
ugyanis a lépcs6képzbdési energia a felileti ener-
giaval egyenesen aranyos, az egyenes meredeksége
hany elsGszomszédkotést vigunk el a 1épcss 1étre-
hozasakor). Legnagyobb képzd&dési energidja annak
a lépcsének van, ahol a legnagyobb az atomok ta-
volsaga a 1épcsS éle mentén, és a terasz a legszoro-
sabb illeszkedést feliletnek felel meg (lapcentralt
kobos esetben az (111)x(100), tércentralt esetben az
(110)x(001) 1épcsd). Az 5. abrardl lathato, hogy a
lépcsSképzbdési energidk lapcentralt kobos szerke-
zetnél dltalaban jol kovetik az egyeneseket, ami azt
tiikrozi, hogy csupan legkozelebbi szomszéd parkol-
csonhatassal a felllet energetikaja jol leirhatd. Nem
ez a helyzet tércentralt kobos feltleti lépcsSk ese-
tén, ahol a masodik szomszéd kdlcsonhatasok szere-
pe megnd, bar itt is viligosan megfigyelhet6 a kap-
csolat a lépcsSk képzdodési energidja és a felileti
energia kozott.

A 1épcsSképzbdési energia anizotrOpidja meghata-
rozza a feltleten képz6dé szigetek egyensulyi alakjat.
A lapcentralt kobos (100) feltleten az abrak alapjan
az anizotropidra azt kapjuk, hogy B ooy Basoan =

6. abra. Felileti 1épcsSk energidja bee szerkezetre

°
0,6

0,4

0,84 [ [ |
0,2

0,64 ® Mo
0

1,1-1,9. A kétdimenzios Wulff-szerkesztés segitségé-
vel ennek alapjan azt varjuk, hogy a képz6dé szige-
tek négyzetesek lesznek, az (110) irannyal parhuza-
mos oldalakkal (ha az ariny 2Y?-nél nagyobb, az
egyensulyi alak szabalyos négyzet, kiilonben nyolc-
sz6g). Ezt alatamasztjdk a kisérleti megfigyelések,
melyek azt mutatjak, hogy az Ag (100) feliileten nagy
valoszintlséggel (100)x(111) lépcsSk képzodése fi-
gyelhetd meg [6], Ir (100) esetén pedig a szigetek
megfigyelt egyensulyi alakja négyzet (110) iranyu
oldalakkal [7]. Az fcc (110) feltleten a legtobb dtme-
neti fémre B(Ho)x(o]o) = B(HQ)X(TH) és B(l10)><(111)/B<110)><(010)
= 1. Ezért azt varjuk, hogy az esetlegesen képz6ds
szigetek az (110) irdnnyal parhuzamos, hossza élek-
kel rendelkeznek.

A bce (110) szerkezetnél a [épcsGképzbdési ener-
gia anizotropidjira a két f6 irdnyban azt talaltuk,
hogy a B(’uo)x(001>/B(110)x(110) ardny 1,1 es 1,7 kbze esik
a vas kivételével, ahol ez az ariny 2,2. Ezért valoszi-
ntitlen, hogy vas (110) feltuleten (110)x(001) tipusta
lépcssk képzddjenek. A kétdimenzids Wulff-szer-
kesztés alapjan az josolhatd, hogy az (110) feltleten
V, Nb és Ta esetében kissé deformalt nyolcszog ala-
ku szigetek, Mo és W esetében pedig hatszog alaka
szigetek képzddhetnek. A bee (100) feltileteken — Mo
és W kivételével — nyolcszog alaka szigetek képzo-
dése varhato.

A felileti és lépcsGképzédési energiak alapjan ko-
vetkeztethetiink egyes feliiletek stabilitasara, illetve
instabilitasara, rekonstrukcidjara is. Az fcc (110) és bee
(100) feltleteken az atomok viszonylag ritkin helyez-
kednek el. Ha ezeken a feltileteken hozunk [étre olyan
lépcsdket, ahol a legkisebb az atomok tavolsiga az
élek mentén (mint az fcc (110)x(111), vagy a bcc
(100)%x(110) és (100)x(011) 1épcsdknél), akkor a 1ép-
cs6k létrehozasahoz nem vagunk el tobblet elsGszom-
szédkotéseket, azaz ezeknek az energidja elsGszom-
széd-kozelitésben nulla. Ez lathato az 5. és 6. dbrakon.
Ezekben az esetekben a
lépcsSképzédési  ener-
gidk altalaban kicsik, és
értékiiket a masod, har-
mad stb. kolcsonhata-
\% sok szabjik meg. Az ab-
rakrol lathato, hogy Pt
és Au, valamint a Mo és
W esetében a lépcss-
u képzGdési energia ne-

Mo gativ, ami a feliilet insta-

Elé[)c S0 (CV/ atom)
Z,
T
»
>

0,4+ 02-

v ® (110)x(001)
W (110)x(-110)
A (110)x(011)

0,27 = 4 0,4

() T T T T T _076

B (100)x(110) a
A (100)x(011) Y

= bilitisdra, spontan fe-
lileti  rekonstrukcidra
utal. Ez 0Osszhangban
van a Pt é Au (110)
feltletén megfigyelt
,sorhidny”  rekonstruk-
cioval [8] (missing row
reconstruction), vagy a

1 15 2 1

feltileti energia (eV/atom)

1,5 2 25 3

W (100) feltletén meg-
figyelt 2x2-es felileti
rekonstrukciéval [9].

KOLLAR JANOS: FEMEK FELULETI STRUKTURAINAK KVANTUMMECHANIKAJA 45



0y/de;; > 0

ij =
— f—

0y/dg;; < 0

ij =
A— —

7. abra. A felileti fesziiltség kialakulasa

Feltileti fesztltség és relaxacio

Az el6z6ekben lattuk, hogy a felileti alakzatok kép-
z6dési energidinak kvantummechanikai szamitasa
alapjan értékes informacidok nyerhetSk a fémfeltlet
fizikai mennyiség, amelynek értékébdl kovetkeztetni
lehet egy esetleges feliileti rekonstrukcié bekovetke-
zésére. Ez a fizikai mennyiség a feltleti fesziiltség,
ami a fémfeluleten akkor keletkezik, ha a felileti
réteg az anyag belsejétdl eltérs racsallandot preferal.
Altaliban ez a helyzet valésul meg, hiszen az elektro-
nok strdségeloszlisa a fellleten és az anyag belsejé-
ben kiilonboz6. A felileti fesziltség keletkezését a 7.
abran szemléltetjik. ElGjelét az hatarozza meg, hogy
a v feltleti energia a felilet €; deformacidja soran
hogyan valtozik. Ha a felileti energia nyujtasra nd,
akkor nyujto feltleti fesztltségrdl, ha csokken, akkor
osszenyomo felileti fesziltségrél beszéliink, amit az
anyag belsejének geometridja kényszerit ra a feltiletre.
Ha tal nagy a fesziltség, akkor a felilet rekonstrua-
l6dhat.

Most csak olyan esetekrdl beszéliink, amikor a fe-
lileti fesziiltség nem éri el a rekonstrukcidhoz sziiksé-
ges mértéket, és a feliilet idedlis marad. Ekkor a felt-
leti geometria megengedett valtozdsa a feltlet relaxa-
cibja soran csak a felileti rétegtavolsag relaxacidja. Az
abran d-vel jeloltik a feluleti rétegtavolsigot, ami
altaldban eltérhet az anyag belsejében mért rétegta-
volsagtol. A felileti fesziltséget és energidt a Shuttle-
worth-egyenlet kapcsolja 6ssze:

_ 1 0dAy

17 4 Be,

! 581:/

=Y§

Folyadékoknal az atomok szabadon atrendezd&d-
hetnek a felilet deformicioja (nyujtasa, 6sszenyoma-
sa) sordn, igy a feltleti energia nem viltozik, azaz az
utols6 tag nulla. Ezért ebben az esetben a feltleti
energia és fesziiltség egyenls, ami gyakran azt ered-
ményezi, hogy a két mennyiséget Osszekeverik. Szi-
lard feltleteknél a két mennyiség kiilonb6za, a feltlet
relaxacidja sordn a rétegtavolsagtol valo fuggésik is
teljesen eltérs. Erre mutatunk néhany példiat a 8.
abran a 4d sorozatbol.

Az abrarol a Nb, Rh és Mo példajan lathato, hogy
mig a feliileti energia kvadratikusan fligg a 8 = Ad/d

46

0,21
0,11
E
&
=
50 1 04 Mo (100)
0,2
~0,14  Nb(100) 0
~0,1-0,005 0 0,05
T T T T T
2
31 Rh(100) 1 Nb (100)
2_
£ 11 002
=
e
<
O_
1 4 Mo (100)
~0,1-0,005 0 0,05
ol , . . .
~0,04 0 0,04 0,08 0,12
5

8. dbra. Felilleti energia és fesziiltség a rétegtavolsag fuggvényében

relativ rétegtavolsagtol és a vizsgalt tartomanyban
nagyon keveset viltozik (nyilvinvaldéan minimumot
mutat az egyensulyi értéknél), addig a felileti feszult-
ség valtozasa tobb, mint egy nagysagrenddel na-
gyobb, és jo kozelitéssel lineadrisnak tekinthets. A
felileti fesziiltség értékének szamitisanal a feltleti
réteg egyensulyi relaxaciéjanak pontos meghataroza-
sa ezért rendkiviil fontos.

Az elmondottak alapjan talan az olvaso szamara is
vilagossd vilt a kvantummechanikai szdmitasok fon-
tossaga a feltletfizika ,vizsgalati modszerei” kozott. E
szamitasok szerepe egyre né a szamitastechnikai le-
hetdségek novekedésével. JelentGségiitk abban all,
hogy segitséglikkel képesek vagyunk ,idealis” feliile-
teket vizsgalni, és ezekre meghatarozni az alap-
mennyiségeket. A kisérletekben természetesen idealis
feltlet nem létezik, legfeljebb egyre inkdbb toreked-
hetliink az idedlis allapot megkozelitésére. Ugyanak-
kor egy realisztikusabb, komplex feliilet leirasa tovab-
bi kihivist jelent az elmélet szamdra.
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