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Napjainkban egyre nagyobb az érdeklédés a kis méretli nanostruktirak tu-
lajdonsagai irant. Az ezekre végzett elso elvil szamitasokkal olyan elektromos és
magneses mennyiségeket lehet meghatarozni, amely a kisérletek szamara még nem
hozzaférhetok. FEzen szamitdsok alapja a stirtiségfunkciondl-elmélet, amelynek
segitségével a kolcsonhaté elektronrendszer teljes energiajat tudjuk meghatarozni.
A Hohenberg-Kohn tétel és a Kohn-Sham egyenletekkel egy 6nkonszisztens elja-
rast alkalmazhatunk az elektronok fizikai tulajdonsdgainak meghatdrozdsara. A
Kohn-Sham egyenletek megoldasara tobb mddszer is létezik, az egyik ilyen a
Korringa-Kohn-Rostoker (KKR) mddszer, melyet Green-fiiggvényes moédszernek
is hivnak. Ennek felhasznaldsaval olyan két dimenziés rendszerek tulajdonsagait
is meg lehet hatdrozni, mint feliiletek vagy hatarfeliiletek.

Jelen munka soran Cu(100) és Cu(111) feliiletre, illetve a rétegbe helyezett egy
és két Co szennyez6 atom éllapotsiiriiségét és magneses tulajdonsagat vizsgédljuk
az ugynevezett KKR bedgyazds technika segitségével. Ennek soran a szennyezot
szubsztiticiés médon helyezziik a feliiletre illetve rétegbe. A bedgyazds technika
legnagyobb elonye, hogy periodikus hatarfeltételek figyelembe vétele nélkiil lehet
elvégezni a szamitasokat, ellentétben az igynevezett szupercella médszerekkel A
kapott eredményeket pedig a szildrdtestfizikaban jol ismert, egyszeri modellekkel
értelmezziik.

A dolgozat részletesen bemutatja a szamoldsok soran hasznalt elméleti hatteret,
kezdve a siirtiségfunkcional-elmélettdl a tobbszoros széras elméletig. Ezek utén
kovetkeznek az eredmények, melyek tartalmazzik a szennyezo allapotsiirtiségét,
magneses momentumat, illetve két a szennyez6 kozotti kicserélédési energiat.

A véges méretli nanostruktiurak az adatrogzitésben is nagyon fontos szerepet
toltenek be, ezért is sziikségszeri ezeknek az elméleti modellezése.



