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A T046868 projekt soran elért eredmények ismertetés

Palyadzatunk kutatasai részben a korabban befejésietarchikus bonyolultsag kiterjedt és
kolcsonhato elektronrendszerekbecimi, TO032116 szamu OTKA palyazat soran elért
eredmeényekhez kapcsolodnak. Kutatdsaink arra itéakyuhogy a nagy kiterjedéses bonyolult
szerkezdt elektroneloszlasokat hogyan lehet egy$zekurziv |lépések egymas utani sorozatakent
leirni. Ezt egy viszonylag 0] alkalmazott matemati&redmény segitségével tehetjik meg, ugyanis
a Hilbert-tereknek léteznek olyan hierarchikus bdendszerei, amelyek a leiras finomsaganak,
felbontasdnak egymasra épukzintjét alkotjak. A hulldmfliggvényeknek az ilyeipusu
dekompozicidjat ,tobbszorés felbontasu analizisnékiultiresolution analysis, MRA), vagy
,wavelet analizisnek” nevezik. Az ilyen felbontaseknydsen alkalmazhatok amiatt, hogy a
rendszerek durva, atlagtér leirasa sok esetben megfeleb eredményekhez vezetptsaz
eloszlasok részleteinek hozzavétele a pontossdtglab@an javitani szokott. Ez azonban az ilyen
tipusu bazisrendszerek alkalmazasanak csak eglydc nagyon Iényeges —6ale. Kildnlegesen
fontos az a tény, hogy a wavelet analizis i&heteszi olyan bazisfiggvények hasznalatat, amelyek
a térben szigoruan lokalizaltak.

Ezt a kérdéskart targyalja a palydzat beaddsa d&dmeég elnyerésedtt irt ,Local expansion of
N-representable one-particle density matrices wejd a prescribed electron density”
publikdciénk. A lokdlis tulajdonsagok segitségéveslkerilt olyan 8&riiségoperatorokat
eléallitanunk, amelyek tikrozik az elektron korreldciés egyben biztositott az is, hogy
eléallithatdék olyan antiszimmetrikuN-elektron hullamfliiggvénydd, ahol az elektrornisiiség egy
elére megadott eloszlas. llyefiriségoperatorok aigiségfunkcional elméletben hasznalatos Lieb-
féle funkcionalok szamitdsanal alapgvetzerepet jatszanak. A lokalisoéllitds folyoméanyakeént
sikerllt azt is bizonyitanunk, hogy az az elterjgélekedés, miszerint az egzakt kinetikus energia
funkcional a Weizséacker kifejezébta részecske statisztika miatt tér el, nem allggma helyét.
Lehetséges volt ugyanis olyan — a Pauli-elvet gigle— dirtiségoperatort éallitani, amely
egzaktul a Weizsacker-féle kinetikus energia funkélhoz vezet.

Ezeket a kutatasokat folytatva az alkalmazasok peetjabol fontos kérdéseket vizsgéltunk meg.
A numerikus szamitasok soran az elektron rendszergkiségoperatoranak, ill.
hulldmfiggvényének pontossdgat rekurziv lépésekitssggtvel egyre javitjuk, mikdzben a
kifejtéshez egyre finomabb racson definialt wavblgtisfiggveényeket adunk hozza. Az elképzelés
naiv alkalmazasa azonban numerikusan kezelhetalgemitmusokhoz vezet, tekintettel arra, hogy
a felbontas finomitasaval az Gjonnan bélé@zisfiggvények szama exponencialis#én A J.
Chem. Phys. folydiratnal megjele@tdaptive local refinement of the electron densdge-particle
density matrices and electron orbitals by hieraozhiwavelet decompositionéimi munkankban
azonban megmutattuk, hogy a racs finomitdsat neitkséges a tér minden tartomanyaban
egyenletesen elvégezni, hanem csak azokon a helyakel az elektronszerkezet kilondsen részlet
gazdag. Jellegzetesen ilyen tartoméany a magok ikésiics (cusp) kdrnyéke. Az aszimptotikus
tartomanyokban, ill. a kémiai kotések helyén aakeinagy precizitassal megvalosithatd meiggep
durva racsok segitségével is, és igy sikerllt adsmer pontos leirasdhoz szikséges
bazisfuggvények szamat a numerikusan kezé&lheatarokon belll tartani. Ha ugyanis a
siiriségfunkciondl-elméletih ismert egy- és kételektrorusiségmatrixok wavelet alapu kifejtését
alkalmazzuk, a kinetikus és az elektron-elektrordcd@nhatasi energia kifejezésekor fellép
kételektron-integral jelldg tagok univerzalisak, rendszértfliggetlenek lesznek. Az atomi
siriségek kifejtéesének lokalis finomitasa soran eghiaem dimenzidéban a sziikséges waveletek
szama a rendszam logaritmuséaval skalazédik.
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A palyazat kutatasainak eredményeképpen sziletety gk résztvely (Nagy Szilvia) angol nyely
doktori értekezése i8Vavelet Based Density Matrices, Electron Densitgl &nergy Functionals”
cimmel, amelynek védése a Budapestiiskbki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Természettudomanyi Karan, 2005. augusztus 9-ééntdfEbben részletesen megvizsgalta, hogy a
valtozo felbontasu vagy wavelet analizis (MRA) &ikazasaval milyen technikai egystsitések,

ill. elvi jellegti értelmezések kaphatok a kiterjedt elektronrenaszgiriiség es &iségfunkcional
alapu leirdsaban. A dolgozat 6sszefoglalo jélidgnne kordbbi évek eredményei is szerepelnek.

Numerikusan jol ismert, hogy az elektron-elektrodlckbnhatas figyelembe vétele a preciz
elektronszerkezeti szamitasokban elkerilhetetlen.aEtényt — amely elektron korrelacié néven
ismert a kvantumkémiai, szilardtest fizikai irodaloan —, mi is vizsgaltuk a fent emlitett éels
publikaciéban. Matematikailag az elektron korrebdaz antiszimmetrikus hullamfiiggvényeknek
olyan szerkezetében mutatkozik meg, amely egy egysiater-determinans segitségével tastén
reprezentacion talmutat. Ugyanezt a fogalmat a s robbanassiem fejlbdé kvantum
informacidelméletben ,6sszefondédas” néven emlitkegkilonboztethét részecskék esetén a
kvantum 6sszefonodottsag intenziven kutatott teriMegkilonboztethetetlen fermionok esetén
azonban a hullamfiggvény antiszimmetriaja olyanzéfemodottsagnakiné leirdshoz vezet,
melynek fizikai tartalma egy-determinans allapotsetében nincsen. Valodi 6sszefonodottsagot
akkor észlellink, ha a hullamfliggvény nem hozhasteBldetermindns alakra. AAn elementary
formula for entanglement entropies of fermionicteys” cimii cikkiinkben az antiszimmetrikus
allapotok 6sszefonddottsdganak mértékét NeumanReggi-entropiak segitségével vizsgaltuk. A
szamitasokat két-elektron rendszerekre felirt mosleliségoperatorokkal végeztik a Schmidt-
dekompoziciéhoz hasonld Slater-dekompozicié fel@gzsaval, amely esetben sikertlt egzakt
eredményeket kapnunk. Megmutattuk azt is, hogylaalts esetben (a hullamfuggveny
szimmetrigjara kikotést nem téve) az entropidk és02 érték kdzott mozognanak, azonban az
antiszimmetria megkotése az entropiakra 1 alsGaktork vezet. Az allitas ugyan mas specialis
0sszeflggésben mar kordbban is ismert volt, azombanutattuk meg, hogy az altalanos Pauli-elv
kovetkezteben ez a hatar a hullamfiggvények reprezentalhatésaganak szigoru
kovetkezménye. Ramutattunk 8zi,=1 6sszefliggés egy érdekes geometriai interprghaaiis.

Az ion—-kondenzalt anyag (fém) kolcsbnhatas elmé@tgyalasara alkalmazott mddszerekben
alapvet fontossagu az elektrongaz parkorrelacioés fuggvemyePhys. Rev. B folydiratban
megjelent,Spin-resolved pair-distribution functions in aneetron gas: A scattering approach
based on consistent potentialstikklinkben a szoraselméletet hasznalva meghatéroagy
homogén elektron géaz parkorrelacios fuggvényétrégmla parallel, valamint anti-parallel spin
elektronokra vonatkozé 6sszebdv Az eljaras a normalizacios integralokon és &rkézecskeés
siiriségoperator sajatfliiggvényeit alkalmazé geminal emprtacion alapul. A relativ mozgas
szerepét konzisztens potencialokon keresztil a etedgf Schrodinger-egyenlettel irtuk le a
folytonos spektrumban.

A fenti rendszerekre aidiségfunkcional formalizmus (DFT) sok esetben j6 eréayeket ad. A
DFT keretében vizsgaltunk olyan kérdéseket, hogyebektrongazba helyezett kdlstoltés
(nehézion vagy elektron) mennyiben médositja adetrddltéseloszlast. ANonlinear screening
and stopping power in two-dimensional electron gaspublikacidban 6nkonzisztens eljarast
fejlesztettlink ki pontszémehéz toltések két-dimenzids elektrongazbeli &olgsara. Az eljaras a
DFT Kohn-Sham-egyenletein alapul, lokélis kozetigdsaz effektiv egyrészecskés potencial un.
kicserébdési-korrelacios tagjara.

Kvantummechanikai, parcidlis hullamokon alapul6 régélméleti modszert is hasznaltunk az
arnyekolas hatasainak vizsgalataraTeansport cross sections based on a screened actesn



potential: Comparison of classical and quantum-nasital results” cimi cikkben. Ebben
megvizsgaltuk és behataroltuk a klasszikirsQf, impakt paraméteres leiras teljésfpességét
arnyékolt potencialra szamolt transzport hataskémestszet vonatkozaséaban.

Elemeztik a dimenzié 32—1) szerepét is széraselméleti, fizikailag motivéaihyékolasi és
kolcsdnhatasi problémakbayChanges in non-linear potential scattering theonyelectron gases
brought about by reducing dimensionali}y”

Az elektronkorrelaciot a Hartree-Fock-kozelitésaimers korrekcioként felfogd szemléletben az
effektiv parkélcsonhatast és geminal kozelitéstalalkzva meghataroztuk nagyssedi
elektrongaz parkorrelacios flggvényét a Hartreekkadi@arashoz adédd kovetkézrendben a
,Calculation of pair-correlations in a high-densityelectron gas: Constraints for effective
interparticle potentials”cimi kozleményben.

Az elektron firiség eloszlasok kilonbdzszempontok szerint végzett analizise a kutatasi te
ha az elektronisiiség analitikus tulajdonsagairol pontos kijelentéseg&hetiink. Az ilyen allitasok,
tételek a kolcsbnhatd sokrészecskés rendszerekbesesokszor nehezen taladlhatok meg. Egy
ebben a kérdéskorben elért 0j eredményt publikiélayCurvature of the total electron density at
critical coupling. Attractive impurity in an eledn gas” cimi kdzleményben. Ebben egy
elektrongazba helyezett vonz6 toltés esetére megtaki hogy a @&iiség masodik derivaltja
(curvature) analitikus figgvénye a csatolasi altarak, még abban az esetben is, ha egy Uj kotott
allapot jelenik meg a folytonos spektrum allapatesllett. A bizonyitashoz egy matematikai tétel
felallitasara is szikség volt.

A kétdimenzios elektrongazok jellemzése a kutagsjektben kiemelt szerepet jatszott. Két
dimenzidban a kotott allapotok megjelenése fontesném kdnnyen targyalhaté probléma.
Fizikailag motivalt, kétdimenzids arnyékolt potewdokra részletesen elemeztik ezt a kérdést a
»-Numerical study of bound states for point chargdselded by the response of a homogeneous
two-dimensional electron gas”cimi publikaciéban. Megvizsgaltuk kotott elektronpar
kialakulasanak és kotési energiajanak a kétdimenzei@ktrongaz sliségédl vald fliggését.
Effektiv parkélcsonhatasi potencialt konstrualtun&z elektront és a koérllotte |étrefov
kicserébdési-korrelacios lyukat egy egységként kezelve. oHE®mNn a magas dmérséklet
szupravezékben tapasztalhatoT.-toltéshordozd fliggvényhez, parabolikus karaktakisg
viselkedést kaptunk azZlectron-electron interaction in a two dimensionalectron gas: Bound
states at low densitietimi cikkiinkben.

A ,Homogeneous Fermi liquid with artificial repulsiiaverse square law interparticle potential
energy” kozleményben szingularisy(r)=k/r?> potenciéllal kolcsénhaté elektron gaz esetére
elemeztik az un. elektron élettartam (lifetime)akaerisztikus viselkedését a Fermi-szihthért
energia-tavolsag figgvényében.

Nehéz ionok elektrongazbeli fékaese régi kutatasi témaink kozé tartozik. Az ezaardleten
elért 0) eredmeényeket kozoltik ,&topping power of a degenerate electron gas fawsions”
cimi cikkben. Ebben 6sszehasonlitd szamitast végeiiaktum és klasszikus szoraselméletek
felhasznalasaval nehéz ionok elektrongazban vii€zdéesére. Meghataroztuk a toltés nagysaga,
az arnyékolasi hossz és a szérasi energia parakesdr azt a tartomanyat, amelyben a klasszikus
kozelités kvantitativ médon hasznéalhato.



Az elektrongiriség jellemzése kulonbézfelbontdsi szinteken a gyakorlati felhasznaldsok
szempontjabol vélik fontossa. A felbontasnak nerntl k@inden pontban azonosnak lenni, a
flggvények részlet gazdag helyein (példaul az elaekiriségnek az atommagok helyén felép
csucsainal) lokdlisan sokkal finomabb felbontasalisalmazhatd, mint a sima, lassan valtozé
részeknél. Ennek az elvi leliségnek a numerikus szamitasokban val6 alkalmazgits
vizsgaltuk meg részleteiben,Refinement trajectory and determination of eigenss by a wavelet
based adaptive methodtimi publikacionkban. Cikkinkben a valtozé felbontasdaliis
(multiresolution analysis, MRA) vagy wavelet anaizalkalmazasaval egy egysi&zemodell
rendszer, a harmonikus oszcillator wavelet egytidthak viselkedését tanulmanyoztuk.
Meghataroztuk, hogy a kulonb®Zelbontasi szirit megoldasok mennyire pontosan kozelitik az
egzakt eredményeket. Megmutattuk, a numerikus d$adokiban elkerilhétaz a potencialis
veszély, hogy a felhasznélt bazisfiggvények szanfaltontas finomsagaval exponencialisan
skalazodjon. Feltérképeztik, hogy milyen trajelddjarnak be a Iényeges wavelet egyitthatok a
maximalis felbontas noévelése soran. Kidolgoztunk etyan adaptiv eljarast is, amely képes
megadni, hogy melyek a fontos egyutthaték az admiiten, anélkil, hogy az 6sszes (nem
Iényeges) egyiutthatot ki kellene szamitani.

A kutatasi téma gyakorlati alkalmazhatésagat maitaedg a keérdéskor, amelyet az alabbi
publikacidkban vizsgaltunk meg. A félvedenhanotechnoldgidk kifejlesztése soran felmeril
probléma, hogy a méret csokkenése soran az eszkizjiittatando teljesitméenysiség egyre @

a kontaktusok mérete pedig egyre csokken. Az, hrodysebbed kontaktusok megfeléen kis
ellenallassal rendelkezzenek, folyamatos kutatdegeszttmunka révén érhétel. Mivel elemi
fémekkel nem lehet j6 fém-félvedekontaktusokat létrehozni, kllénkbDdtvozeteket szoktak
alkalmazni, jellemé&en Au, Ag, Al, vagy Pd alappal. A kontaktusok l&tveasa soran tobbféle
nem-egyensulyi folyamat mehet végbe, akar egymdesaluzamosan is a névesztési és kezelési
eljarasoktol és kortlmenyedktfiiggéen, s a kialakuld rendszerek ennek megielel rendkiviil
sokfélék lehetnek. Bizonyos korilmények kozott digtit rendszerek topoldgidja nanométeres
skalan vizsgalva fraktalsZetulajdonsagokat mutat. Az alakzatok fraktaldiméjeitigg a kezelési
hémérsekletl és az alkalmazott anyagtsszetételts befolydsolia az ohmos kontaktusok
minéségét. A waveletek és skalazofuggvéenyek alkalmabasékony modszernek bizonyult a
fraktaldimenzié szamitasara is. A témabdl két ¢atent meg;,Analysis of morphology changes of
heat treated metallization of compound semicondadby the fast wavelet-transform based on B-
Splines”, ill. ,Wavelet-transzformacios fraktalanalizis B-splinkkal” cimmel. A publikaciok
ismertetnek egy hatékony, wavelet alapu fraktaldm@szamolo eljarast. A magyar nygleikk
ismeretterjes#t jellegi, hosszabb bevezetést tartalmaz a wavelet-anélizigilamosmérnoki
eszkdzokkel megvilagitva az eljaras lényegeét.

Mig az atomkozi tavolsagokon az elektronpalyak, géigm az atommagoktdl és a kiils
potencialtdl, kiterjedt vagy lokalizalt jellégk lehetnek — legaldbbis fliggetlen részecske
kozelitésben —, mezoszkopikus rendszerekben, azevigyett koztes tavolsagokon (intermediate
distance) mar nemcsak a jol megszokott, exponende&dsengéssel rendelkelokalizalt palyak
fordulnak eb, hanem jellem& az algebrai lokalizacio,os a fraktalszer szerkezet is. Az ilyen,
nagy bonyolultsagu allapotok szerkezete, valamimbkaenergiaspektrumanak nivoszerkezete
felépitheb egészen egysZermajd egyre bonyolultabb eloszlasok szuperstraialént. Ezek a
szuperstrukturdk ugy képzelBiktel, hogy a kiterjedt rendszer elektronallapotakiddnbod
hosszusagskalakon mas és mas, viszonylag egyszerkezetek kombinaciojaként allnak.efAz
ilyen szuperstrukturdk analizalasara, det felépit egyszeitbb szerkezetek azonositasara, igy
példaul a lokalizacio tipusara lehet kévetkezteiniun. strukturalis entropiabdl, ill. mas Rényi-
entropiak felhasznalasaval. A GaAs (100) alapraesdtett AuGe o6tvozet fraktaldimenziojat
vizsgalja a,Heat treatment parameters effecting the fractaindnsions of AuGe metallization on



GaAs” cikk az alkalmazott dkezelés Bmérsékletének fliggvényében. Megdllapitja, hogy az
ohmos kontaktus szempontjabdl idealisnak tekibtheémérsékleten a fraktaldimenziénak
szignifikAns minimuma van, a lokalizaci6 tipusa igedhas, mint magasabb és alacsonyabb
homérsékleten.

Az utobbi évek kutatasai soran vizsgalatainkairdsggfunkcional elmélet idiiggo valtozatara is
kiterjesztettik. Ezt hasznalva ,&ime-dependent density-functional calculation bk tstopping
power for protons and antiprotons in metalgiiblikacidban arnyékolasi és fekeesi jelenségeket
vizsgaltunk meg haromdimenziés elektrongazban moggittoltésekre. Az arnyékolddas az
attoszekundumos tartomanyba esik. A féleesd pedig nagyon lokalisnak addédik. A bemen
mennyiségként kezelt kicsetéEsi-korrelaciés potencidl tag adiabatikus/nem Lmdilus
modellezése tovabbi vizsgalatokat kdvetel meg.

A waveletek elektronszerkezeti szamitdsokban valkalraazhatdosagat vizsgalva olyan
problémaéakra derllt fény, amelyek azt mutatjdk, hagyszabalyos racsokon végzett elméleti
szamitasok nehezen egyeztethetssze a kvantummechanika eszkozrendszerével.eEzek
elméleti alapokat, ill. a kvantummechanikai mam@prezentaciok lehetséges optimalizalasat
vizsgalja a,The kinetic energy operator in the subspaces ofelet analysis”és a,Quantum
mechanical operators in multiresolution Hilbert s@a” cimi cikk. Megmutattuk, hogy a
kvantummechanikai operatorok szokasos, ,kanonikegrezentacidja nem a legalkalmasabb a
szabdlyos racsokon tori@szamitasok elvégzésére.

Megle eredményre jutottunk gArtifacts of grid-based electron structure calctilans” cimi
publikacidban. Kidertlt, hogy az impulzus és a bpBratorok tetsiteges olyan reprezentacioja
esetén, amely a szabalyos racs eltolasi szimmnétfigyelembe veszi, a kanonikus felcsédélsi
relaciok egészen biztosan megsérilnek. Ez nagyossagra int a szabalyos racson veégzett
szamitdsok soran, a felcserélési relaciok felhddgagal kapott elméleti eredmények
ertelmezéseében.

A pélyazat lezarasakor folyamatban dékutatasunkat foglaltuk 6ssze a publikalas aldé 2\
study of two-qubit density matrices with fermiomarifications” cimi cikkben. A korabbi
kételektronos modelléstiségoperatorunkat két qubitagisségmatrixok 12 paraméteres csaladjaba
illesztve 0Osszefonodottsagi (korrelaciés) tulajdgukat vizsgéltunk a Wooters-konkurencidk
segitségével. Megmutattuk, hogy a megtelebsszefonddottsagi meértékek kielégitik az
altalanositott Coffman-Kundu-Wootters-formulat.

A kulonbos tertleteken kapott eredményeink sok esetben &#iettieitk mas fizikai rendszerekre
is, ezek a vizsgalatok azonban az elkovethmpjektek feladatai lesznek.



