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gzotikus magok, atomok és mezoszkopikus rendszere

OTKA nyilvantartasi szam: T037991 FI1Z
EREDMENYEK,
2002 januar 1 — 2006 december 31.

A palyazat tamogatasaval végzett kutatasok legnagyobb része nemzetkozi egyiittmiikodések
keretében késziilt. Ennek nagy elénye volt, hogy munkidnkban a szerény, hazai lehetGségein-
ket lényegesen meghaladd tdmogatast realizdlhattunk. Bizonyos értelemben hétrany volt
azonban, hogy nem teljesen szuverén moédon dontottiink a kutatés iranyanak részleteiben.
Emiatt a mintegy hat évvel ezel6tt vazolt célkitiizéseinket mér ezek miatt sem tudtuk pont-
rol pontra kévetni. A palyazatban rogzitett kutatas féiranya azonban véltozatlan maradt, és
meggydzédésiink, hogy a valtozasok ereddje nyereséges volt.

Alapkutatéasok esetében egyébként is lényeges, hogy ne a valamikor kittizott cél valtozatlan
kovetését tartsuk célnak, hanem az érdeklédés kézéppontjaban allo téménal a cél rugalmas
alakitasa mellett haladjunk elére.

Az 6sszes publikicioink szama, amin a T037991 szam helyesen szerepel, lényegesen megha-
ladja a tablazatban felsoroltakat, ahol az djabb irdnyelvnek megfelelGen csak a leglényege-
sebbeknek itélt publikacidinkat soroltuk fel. A konferencia el6adasainkat és a konferen-
ciaanyagokban megjelent publikicidinkat is lényegesnek tartjuk megemliteni, ezért a 17
el6adasunkat a beszamold szdveges részében soroljuk fel. Eredményeinket a pélyazatunkban
kovetett témateriileti felsorolasnak megfelelGen csoportositottuk, és itt szerepeltetjiik az
egyes témakbol tartott konferencia el6adésokat, melyek jelentSs része proceedingsben is meg-
jelent.

I.Egzotikus, a stabilitasi tartomanytdl tavoli magok

1. A rezonancidkat és nem-rezonans kontinuumot is tartalmazd Berggren reprezentacioban a
komplex kontur varidldsaval tudjuk szabalyozni, hogy mely rezonancidk legyenek benne
az egyrészecske béazisban. A szdmolds végeredménye természetesen nem filigghet a kontur
megvalasztasitol, a konvergencia gyorsasaga azonban fiigg téle.

Els6ként publikaltunk olyan héjmodell szdmolast, amiben a kontar tugy halad, hogy a
Berggren-bézis diszkrét elemei kozott antikotott allapot is szerepelt. Mivel ilyen bézist el-
s6ként (Berggrent megelGzve) javasoltunk, (T. Vertse, P. Curutchet, R. J. Liotta, J. Bang,
Acta Phys. Hung. 65, 305 (1989).) ezért ezt a bazist dltaldnositott Berggren bdzisnak nevezziik.
Ezzel a bazissal a neutron elhullatasi vonal kozeli egzotikus atommagok szerkezetét irtuk le,
bemutatva ezzel az altalanositott Berggren bézis gyakorlati hasznalhatésagat. Ez az egyetlen
olyan bézis, amivel kiilon lehet tanulméanyozni az antikotott allapot és a hozzatartozé komplex
kontinuum szerepét. A ' Li atommag példajan bemutattuk, hogy az [ = 0 parcialis hullama
komplex kontinuum és az antik6tott allapot jarulékai nagyok, és destruktiv médon interfer-
alnak. Az altalanositott Berggren bazisos szamolasnél sem a virtuéalis allapot jaruléka, sem a
koriilétte 1évé komplex kontinuumé nem hanyagolhaté el. Ez ellentétes a keskeny rezonancidk
esetével, ahol a rezonancia dominans jaruléka mellett a kontir jarulék altalaban elhagyhato.
Részben az OTKA tamogatasidnak kdszonhetSen eredményeinkrél t6bb konferencian is besza-
molhattunk, ami lényegesen megkonnyitette eredményeink megismertetését.

Az els6 eredményeinkrsl Trentoban az ECT*-ben a 2003 jun. 29-jal. 12 kozott ,Recent Ad-
vances in the Nuclear Shell Model cimmel rendezett miihelyen beszéltiink,majd az ugyanott
szept. 1-6 kozott rendezett Critical Stability I Konferencidn adtunk hirt, illetve Lovas Rezsé
szémolt be roluk a

NENS0O3 "A New Era of Nuclear Structure Physics" Konferencian, nov. 19-22. k6zott
Kurokawan, Niigataban, Japanban.
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Az els6 rovid publikacionk a Physics Letters B folyoiratban [8] jelent meg.
Eredményeinket természetesen részletes cikkben is publikaltuk [15].

Az tjfajta héjmodell szamolasunkat, a kisérletileg eddig még meg nem figyelt 72-Ca egzotikus
atommagra is alkalmaztuk és eredményeinket az aldbbi nemzetkdzi konferencidkon propagél-
tuk:

T. Vertse, R. Id Betan, R.. J. Liotta, N. Sandulescu, Shell model representation with antibound
states, International Conference on Nuclear Physics Large and Small, Morelos, Mexico, 19-22
April, 2004,

R. Id Betan, R. J. Liotta, N. Sandulescu, T. Vertse, Complex shell model with antibound
states, 8th International Spring Seminar on Nuclear Physics, Paestum, Italy, 23-27 May,
2004.

T. Vertse, R. Id Betan, R. J. Liotta, N. Sandulescu, Shell model representation with anti-
bound states analysing exotic nuclei, International Symposium on Exotic Nuclei, EXON 2004,

Peterhof, Russia, 5-12 July, 2004.

R. Id Betan, R. J. Liotta, N. Sandulescu, T. Vertse, Desciption of the continuum part of the
spectrum by using the complex energy plane, Workshop on Nuclear Forces and Many-Body
Problems, Seattle, Washington, USA, 4-8 October, 2004.

. Ha keskeny egyrészecske-rezonancidkat vesziink bele a bézisba, akkor ezekbdl van értelme
kvazi-részecske rezonancidkat szamolni, még az egyszerti BCS kozelitésben is. A pairing-tér
tavolsag fliggésének meghatéarozasat, illetve a gap-egyenletek numerikus megoldésat konnyebb
a valés kontir mellett végezni, mint igazi komplex kontirt hasznalva. A megoldéis utan kom-
plex konttra valtva kiszamitjuk az egyrészecske rezonanciaknak megfelel6 kvazi-részecske re-
zonancidkat. Ezt a moédszert dolgoztuk ki egy egyszert modell esetében. A modellt oxigén
illetve nikkel izotopokra probaltuk ki. A kezdeti eredményeket Debrecenben az ENS’05 Kon-
ferencian adtuk els, és a folyoirat cikket a Nucl. Phys. A-ban publikaltuk [7].

. Régota tudjuk, hogy az egyes atommagok és a maganyag tulajdonsigait makroszkopikus
modellekkel is leirhatjuk. A kotési energidkat példaul a folyadékcsepp modell elég jol leirja,
ha figyelembe vessziik a mikroszkopikus leirasbol szamolt héjkorrekcidot. A makroszkopikus
energiatagok paramétereinek értékeit rendszerint a magtomegek kisérleti értékeihez illesztik.
Mi a szokdsos modszert megforditva a mikroszkopikusan szamolt kotési energidkbol
probaltuk a makroszkopikus modell paramétereit meghatarozni. Az altalunk a T17298 sz.
OTKA palyazatunkban kidolgozott altaldnositott Sztrutyinszkij-féle héjkorrekciés modszert
hasznalva, szisztematikus szamitdsokat végeztiink a folyadékcsepp-modell paramétereinek
mikroszkopikus modellszamitasok révén valé becslésére. Ebben géombszimmetrikus magokra
végeztiink Onkonzisztens Hartree-Fock szamitasokat kiilonboz6 Skyrme koélesénhatasokat,
illetve relativisztikus atlagtér kozelitést hasznélva. A Coulomb kélcsonhatas elhanyagolasa
lehet6vé tette igen nagy tomegszami atommagok kotési energidinak kiszamitasat, hatareset-
ben a maganyag sikeres numerikus megkdzelitését. Véges magokra az izovektor energiatagok
egyiitthatoi természetesen fliggtek a szamitasban hasznalt kélecsénhatastol. Biztatd eredmény
volt azonban, hogy ezzel szemben az izoskalar energiatagok egyiitthatéi alig fliggtek a
kolesonhatastol [20].

. A héjkorrekciés szamolasoknal a diszkrét kotott Aallapotok Dirac-delta fiiggvényeibdl
allo nivostirtiségek kisimitdsara alkalmazunk Gauss fiiggvényes simitést. Matematikai
szempontbo6l analogia, ha a vildgunkat meghatarozé fizikai paraméterek diszkrét értékei
helyett a végtelen szdmid univerzumra egy Gauss-eloszlasti sokasagot tételeziink fel. E
sokasidgban a finom-hangolas hatasara alakulhatott ki az élet lehet6sége pl. a Foldon, ami
a fizikai allandok paraméterterében egy a kaotikus viselkedés miatti szigetként jelentkezik [23].



5. A proton radioaktivitas elméleti leirdsa szempontjaboél fontos a potencidlgaton vald dthaladés
pontos leirasa. Ennek egyik kozelité modszere a Gurvitz féle két-potencidlos kozelités (TPA).
A két potencial csak a R szeparacios tavolsagtol kifelé egyezik meg. Megmutattuk, hogy a R
paraméter alkalmas valasztasaval a TPA moédszer pontossaga lényegesen névelhets, a pontos
eredményt természetesen a Gamow-allapot jelenti, melyet numerikusan direkt modon igen
pontosan szdmoltunk [5].

6. A rezonancidk leirdsara elterjedt komplex skaldzésos modszert iitkozési jelenség lefrasara
hasznaltuk. E régi modszert voltaképp ujra felfedeztiik, és a Coulomb-er6t is tartalmazo
esetre altalanositottuk, mégpedig tigy, hogy a belsd és a kiilsé tartoméany kényelmetlen kiilon
kezelését (a ,kiils6 skalazast”) kikiisziiboltiikk. A modszer lényege az, hogy a szorast leiro
radialis Schrédinger-egyenletben a parcialis hullamnak a sikhulldimtél szarmazé tagjat le-
valasztjuk, és a tisztan kifutd aszimpotikaju maradék tagra inhomogén differencidlegyenletet
vezetiink le, amelynek a forrastagja a sikhullamtag lesz; az inhomogén egyenletet akkor
komplex skalédzassal tetszileges négyzetesen integralhaté bazison megoldhatjuk. A megoldas
komplex inhomogén lineéris egyenletrendszerre vezet. A mddszert el6bb potencidlproblémara
probaltuk ki sikerrel, majd a 3H(p,n)®He Lane-modellben megmutattuk, hogy csatolt
csatorndkra is miikodik [24].

7. A kénnyd atommagok alap és elsG gerjesztett allapotai hullamfiiggvényének specialis va-
ridcids fiiggvényekkel valdo meghatarozasahoz egy 1j egyszertien programozhaté formalizmust
vezettiink be a konny magok héjmodel allapotainak variaciés leirdséra, ami a Kvantum Monte
Carlo programok kiindulé hullamfiiggvényeként szolgal. Az 4j formalizmuson alapul6 program
segitségével ab initio szamolasokat hajtottunk végre az A=9,10 témegszamu atommagokra. Az
igy kapott eredményeinket az [1] cikkben kozoltiik, azonban a kiilfoldi tarsszerzéink elfeledték
az OTKA szédmot a cikkre ratenni.

8. A "'Ho volt az elsé olyan atommag, ahol rezonanciaallapotra épiilé rotaciés savot kisér-
letileg megmeértek. A gerjesztett allapotok részecske-rotor leirdsabol kideriilt, hogy ez a mag
valosziniileg triaxidlis. Ezt a feltevést ellendriztiik szamitasainkkal, melynek soran a felezési
id6t és az elagazasi aranyokat hataroztuk meg. A kezdeti eredményeinknek j6 fogadtatésa volt
az Olaszorszagban 2002 juniusaban Trentoban tartott nemzetkézi konferencian,

A. T. Kruppa, W. Nazarewicz: Proton decay of 141Ho on effect an gamma vibrational band,
Continuum Aspect of the Nuclear Shell Model, ECT*, Trento, Italy, 3-8 June, 2002.
valamint a "Procon-2003" c. nemzetkozi szimpoziumon:[2-3]

Korébbi vizsgalatok arra utaltak, hogy 141Ho spektrumat a részecske-rotor modellben jobban
le lehet irni ha a y-vibracios szabadségi fokot is figyelembe vesszik. Megvizsgaltuk, hogy mi a
hatéasa a v vibraciénak a 141Ho proton kibocsatassal jaré bomlésara. Az altalunk kifejlesztett
un. nem-adiabatikus modelt hasznaltuk, azaz a leAnymag gerjesztett allapotainak energiait
figyelembe vettiik. Feltételeztiik tovabba, hogy a leAnymag alapéllapoti rotécids savja mellett
létezik egy un. y-vibracids sév is. A két sav csatolasa csak ugy lehetséges, ha a proton és a
torzs kozotti kdlesthatas nem tengelyszimmetrikus. Els6ként hajtottunk végre olyan nem adi-
abatikus szamoléast a proton kibocsatas leirasara, amely a magok triaxialitasat is figyelembe
veszi. Mivel a csatolt differencidlegyenlet rendszerben a csatornak szam tul nagy volt, ezért
a Gamow-allapot meghatéarozasa helyett Gj modszert vezettiink be, nevezetesen az R-matrix
formalizmust és a harmonikus oszcillatoros sorfejtést kombinaltuk. Ezzel az 0j az Gn. L2 mod-
szerek csoportjaba sorolhaté modszerrel sikeriilt a konvergenciat elérni a szamolasokban. A
konkrét mag esetére sajnos az deriilt ki, hogy a y-vibracié feltételezése nem javitja lényegesen
a kisérleti adatokkal val6 egyezést vagyis, ha a kisérleti eredményeket helyesen akarjuk leirni,
akkor a parkolcsonhatas adekvat figyelembe vétele is sziikséges [9].

Ebbdl a téméabol meghivott eléadast tartottunk Mexico-ban egy nemzetkozi konferencian.
A. T. Kruppa, N. Michel, W. Nazarewicz, Description of weakly bound or unbound nuclear
states. Int. Conf. on Nucl. Phys, Large and Small, Cocoyoc, Mexico, 19-22 April 2004.



I1. Egzotikus atomok és mezoszkopikus rendszerek

1 A Physics Reports folyodiratban korabbi sajat vizsgalatainkat, valamint mas szerzék
eredményeit foglaltunk &ssze a t6ltott néhanytest-rendszerek stabilitasardl. Részletesen
foglalkozunk héarom, négy és Ot egységnyi toltést tartalmazé kvantummechanikai rendsz-
erekkel. Ezek kozé tartoznak az antiprotont tartalmazé egzotikus rendszerek, pl. antihidrogén,
protonium és antiprotonos atomok. Osszefoglaltuk az ilyen rendszereket lefré kvantum-
mechanikai formalizmust és a szamitasi modszereket [13].

2 Palyazatunkban az &ltalunk korabban kifejlesztett deformalt Gauss-bazis alkalmazaséat ter-
veztiik kvantumpettyekben, azonban sikeriilt egy ennél joval hatékonyabb bézist kidolgoz-
nunk, amely a sok atomboél allo rendszer leirdsara optimélis. Az 4j Lagrange-bézisos mod-
szer masutt is hasznalhato, tgyhogy jelentésége a palyazatunkban megfogalmazott felada-
ton messze tilmutat. [tt a bazisfiiggvény egy racshoz van rogzitve, és minden racspontban
Lagrange-interpolaciora van optimalizalva. Az interpolacié diszkretizacios pontjai egy sulyfiig-
gvény altal meghatarozott Gauss-kvadratira pontjai. A Lagrange-bazis teljes rendszert alkot,
és az elemei analitikus formaban vannak adva, térben lokalizaltak és ortonormaltak. Igy a
numerikus integralas pontos. E béazisfiiggvények kardinalis fiiggvények: az i-edik fiiggvény
elttinik minden diszkretizaciés pontban, kivéve az i-edik pontot, ahol abszolut maximuma
van; mindazonaltal a fiiggvények folytonosak. A kardinalitas kévetkeztében a hullamfiiggvény
valamely racspont koré centralt baziselemhez tartozo sorfejtési egyiitthatoja, amit varia-
ciésan szoktunk meghatarozni, nem mas, mint maganak a hullAmfiiggvénynek az értéke a
racspontban. Ugyancsak a kardinalitas kovetkezménye, hogy a potencialisenergia-matrix di-
agondlis. A kinetikus energia matrixelemei analitikus vagy numerikus integralassal kénnyen
kiszamolhatok. A szadmitdsi munka az atomok szaméval ardnyos, amiben lényeges, hogy a
Hamilton-méatrixnak nagyon kevés nem nulla eleme van. A racs egy leképezéssel a probléma
természetéhez idomithato [12].

3 A sokelektron-rendszerek strtségfunkcionalos leirasmodjara vald alkalmazott Lagrange-
fliggvényes kozelités részletes kritikai attekintését adtuk, szamos példaval. A néhény legalso
sajatallapotot a Fermi-féle operatorkifejtési modszerrel hatéaroztuk meg, és eredményét Ossze-
hasonlitottuk a konjugalt gradienses médszerével kapottal és az alternativaként kifejlesztett
szuperdobozos modszerrel kapottal is [21].

4 Ab initio stirtiségfunkcional szamitasok segitségével, a Cu (100) lépcssi mentén képzsds (kisér-
letileg megfigyelt) 1 dimenzios Fe nanodrétok képzédését vizsgaltuk. Kisérletileg kimutattak,
hogy az ilyen 1 dimenziés atomlancok a Cu(100) felszinén taladlhato 1épesk tetején képzsd-
nek, de ennek elméleti magyarazata nem volt ismert. A mi szamitasaink megmutattik, hogy
a lépces6hoz éré vas atomok elGszor bedgyazodnak a lépes6be a Cu atomok k6zé, majd az
keletkezett vonzé potencial csapdaba ejti az jonnan érkezé Fe atomokat, a Cu 1épcsé tetején
[15]. Sajnos az OTKA szam valahogy lemaradt errdl a cikkiinkrdl.

5 Az antiprotonos hélium metastabil allapotainak nagypontossagi elméleti és kisérleti vizs-
galata az utobbi évek fizikai alapkutatasanak egyik sikertorténete. Korabban is vizsgaltuk
az anti-protonos hélium hossztiélettartamti allapotainak Auger-szélességét. Most azonban
az Auger szélesség szamoldsanal a nyitott csatorndk mellett szamos zéart elektron-csatornat
is figyelembevettiink a csatolt csatornds szdmolasaink soran, s ezéltal elfogadhatobb Auger
elagazasi arédnyokat sikeriilt kapnunk. Eredményeinket a Belyaev professzor 70. sziiletés-
napjara késziilt tinnepi konyvben publikaltuk [11].

Tovabbi tisztazand6 kérdés volt az antiprotonos héliumon valé elektronbefogasnal a kiilon-
bo6zo végallapotok keletkezésének relativ valdszintisége. Az eddigi klasszikus ill. félklasszikus
probalkozasok helyett teljes, minden szabadséigi fokot explicite figyelembe vevs kvantum-
mechanikai leiradst kerestiink. Kideriilt, hogy a Born-kozelités alkalmazhatésiga az ilyen
alacsony energiakon kétséges.

Révai J., Shevchenko N.V. Primary population of antiprotonic helium states,
arXiv:physics/0310153 v1 30 Oct 2003.



Kovetkezs 1épésként a befogési reakciot adiabatikus kozelitésben targyaltuk, és ennek
sordn els¢ izben kaptunk megbizhat6, realisztikus hullamfiiggvényekkel szamolt parciélis
hataskeresztmetszeteket [21].

A kvantummechanikai rendszereknek a magneses terekben valo viselkedésének vizsgalata
soran vet6dott fel egy a vizsgaltnal joval altalanosabb probléma, amely az optimalizalasok
témakorébe tartozik. Folytatva az altalunk javasolt 4j optimalizaciés médszer, a hiszterézises
optimalizaci6 fejlesztését, megmutattuk, hogy az algoritmus nem csak rendezetlen méagneses
rendszerek alapallapotdnak keresésére, hanem optimalizaciés probléméak egy sokkal szélesebb
korére alkalmazhato, ha a kiils6 mégneses tér fogalmat alkalmas médon kiterjesztjiik. Az
altalanositott algoritmus miikodéképességét egy standard optimalizacios feladat, az utazo
iigynok probléméajara mutattuk be [4]. Felkérésre konyviejezetet irtunk a hiszterézises
optimalizaciordl [10].

A témarol elGadast tartottunk a Dagstuhl Seminar, New Optimization Algorithms in
Physics (Wadern, Németorszag, 2003.09.14-19) cimi rendezvényen. A 18th Max Born
Symposium, Physics: Statistical Physics Outside Pure Physics (Ladek Zdroj, Lengyelorszag,
2003.09.22-25) rendezvényen pedig posztert mutattunk be.

Az 4j modszer a legkézenfekvébb modon, rendezetlen mégneses rendszerek (pl. spiniivegek)
alapallapotanak keresésére hasznélhat6é. Megmutattuk, hogy a kiils6 tér lassi valtoz-
tatdsa helyett annak gyors ki-be kapcsolgatasa sok esetben sokkal hatékonyabb moédszert
eredményez. FEzzel a korabbindl egyszeriibb moédot talaltunk a modszer alkalmazéséira
optimalizaciés problémak egy szélesebb korére [18].

Az algoritmus nagy konnektivitdsi spin-rendszerek  (Sherrington-Kirckpatrick-féle
spiniivegek) alapéllapotanak keresésére igen alkalmas. Jelenleg ez tiinik a leghatékonyabb
modszernek. Kiterjedt szamitasokat végeztiink nagyméretd rendszerek alapallapoti ener-
giaeloszlasainak tanulméanyozasara [19]. Az eredményeket az indiai Bangalore-ban rendezett
konferencian is bemutattuk:

K. F. Pal, Optimization with hysterezis, 22nd International Conference on Statistical Physics
of the International Union of Pure and Applied Physics. Tovabbi eladas:

K. F. Pal, Hysteric optimization, 3rd Next Sigma-Phi. Int. Conf. on News, Expectations and
Trends in Statistical Physics, Kolymbari, Greece, 13-18 Aug, 2005.



