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Bizonyos fémes felületeken kialakulhatnak gyakorlatilag kétdimenziós elektronállapotok. A spin-pálya kölcsönhatás következtében ezen állapotok felhasadnak. A jelenséget felfedezőiről Bychkov-Rashba effektusnak nevezzük [1], az általuk javasolt modell a diszperziós reláció izotrop felhasadását eredményezi. A kísérleti, valamint a szimulációs eredményeket a szakirodalomban többnyire az izotrop Bychkov-Rashba modell segítségével próbálták interpretálni, ugyanakkor nyilvánvalóvá vált, hogy a helyes leíráshoz túl kell lépni ezen a közelítésen. Anizotrop felhasadást tapasztaltak pl. a Bi/Ag(111) és a Bi/BaTiO3(001) felületi állapotaiban [2,3]. 

Az anizotrop felhasadás leírására bevezettem egy 2x2-es hullámszámfüggő (k-függő) effektív Hamilton mátrixot, ami tükrözi a felület szimmetriáit. Belátható, hogy egy k-ban elsőrendű Hamilton mátrix C3v és C4v szimmetriák esetén az izotróp Rashba Hamiltonit adja vissza. Tehát az anizotrópia leírásához k-ban magasabb rendig kell elmenni. Különböző pontcsoportokra megkonstruáltam a hullámszámban harmadrendű Hamilton mátrixokat. 

Az elsőrendű Hamilton mátrixok alakjait összehasonlítottam a szakirodalomban található eredményekkel. Munkám megmutatja az [4] cikk pontatlanságait a C3v és a C1h szimmetriák esetén, és kiegészíti azokat. A harmadrendű modellt teszteltem C2v és C3v szimmetriájú felületi állapotok szilárdtest elektronszerkezeti számításokkal kapott diszperziós relációira történő illesztések segítségével, Au(110), Au(111) és Bi/Ag(111) felületeken.

Az effektív Hamilton mátrix paraméterei meghatározhatók az illesztésen kívül valamely mikroszkópikus modellel is. Én a kp perturbációszámítást alkalmaztam. C2v és C3v szimmetriák esetén igazoltam a csoportelméleti meggondolások helyességét a hullámszámban harmadrendig. Ezenfelül fontos megállapításokat lehet tenni, hogy a felületi és bulk állapotok milyen kombinációja eredményezi a Hamilton mátrix magasabb rendű paramétereit.
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