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E munka keretében a gyengén kotott és a nem kotott magfizikai néhanytest-rendszerek le-
irdsi modszereit tokéletesitjiik és alkalmazzuk magfizikai, atomfizikai és kondenzalt rendszerek fi-
zikdjahoz tartozo feladatok megoldasara. A legkdonnyebb magok és az iitkozéseik soran kialakuld
rendszerek néhanytest-rendszerek. A nehezebb atommagok ugyancsak néhanytest-rendszerekként
foghatok fol, ha néhany nukleoncsomora kénnyen felbonthatok, mikézben a legfontosabb nukleon-
csomoOk maguk is néhanytest-rendszerek. A magfizikai néhanytest-rendszerek leirasara kifejlesztett
modszereinket azonban atom- és molekulafizikai objektumok leirdsara is hasznéljuk, st szilard
testekben létrehozhat6 zarvanyok is tanulményozhatok hasonlé leirasmodokkal. A kvantummecha-
nikai modszereknek a molekularis elektronikara kifejlesztett viltozata is hasonlé gydkert.

Kiilonféle munkaink kozott dsszekots kapocs, hogy gyakran kiilonos figyelmet forditunk a nem
kotott rendszerek rezonancidira. Modszereink nagy része rezonanciadllapotok leirasara lett kifej-
lesztve, vagy egyéb allapotok olyan lefrasat teszik lehetévé, amelyben a rezonancidk mint bézisele-
mek jatszanak szerepet.

A most attekintendd munka a T029003. sz. OTKA-program egyenes folytatésa, és a cikkek
kozott van ketts, amelyen a T029003. sz. szerepel, mert a bekiildés pillanatdban az j szam még
nem volt ismeretes.

I. Néhanytest-feladatok

1. A stochasztkus variacios modszer alkalmazasai

Néhany nukleon és nukleoncsomoé kotott allapotainak leirasara fejlesztettiik ki a 90-es évek
kozepén a korrelalt Gauss-bazisos stochasztkus variacios modszert. A korrelalt Gauss-bazis
olyan Gauss-fiiggvényekbdl épiil fel, amelyekben a négyzetes kitevs helyén valamilyen relativ
koordinatak pozitiv definit kvadratikus forméai allnak. Az antiszimmetrizalés ellenére az ilyen
fiiggvényekkel majdnem minden matrixelem analitikusan végigszamolhato. A korrelalt Gauss-
bazis nem ortogonalis, és elemeit célszeri stochasztikus modszerrel megvélasztani. Igy ersen
korrelalt rendszerek is viszonylag kis bazissal is majdnem egzaktul leirhatok.

A) Nagy osszefoglalo cikk sziiletett a Physics Reports c. folydirat szaméara Coulomb-
néhanytest-rendszerek stabilitasarol.

B) Két- és haromdimenzios félvezetd kvantumpettyekben talalhaté toltott excitonokat mo-
delleztiink Coulomb-haromtest-rendszerként, és rezonancidikat lokalizaltuk korrelalt
Gauss-bazisos stochasztikus varidcios modszerrel és komplex skalazassal. Kideriilt, hogy
a rezonancidk valoszintileg megfigyelhetSk kisérletileg, és hogy a kételektron egylyuk-
rendszerek viselkedése kevéssé, az egyelekton kétlyuk-rendszereké viszont erdsen fiigg a
dimenzi6szamtol.

C) A (kotott allapoti) stochasztikus variacios modszert a pozitron-hidrogén (etH) rend-
szer rezonanciaallapotaira alkalmaztuk a koordinadtak komplex skildzasaval, ami a re-
zonancia hullaimfiiggvényét négyzetesen integralhato fiiggvénnyé transzformalja. L = 0



kvantumszamu rezonancidkat irtunk le. Az elektron-proton, pozitron-proton és elektron-
pozitron korrelacios fiiggvények meghatarozasaval azt vizsgéltuk, a harom részecske ho-
gyan rendezddik el az egyes allapotokban. Megmutattuk, hogy az n = 2-es kiisz0bhoz
legkzelebb 1évS rezonancia, habar dontéen H+e™ klaszterizaciot mutat, tartalmaz (1s)-
pozitronium-+proton-szerti komponenst is.

2. A Fagyejev Merkurjev-modszer alkalmazasai

A harom t6ltott részecske kvantummechanikai targyalasanak Fagyejev Merkurjev-modszere
a konfiguracios térbeli Fagyejev-egyenleteken alapszik, és a megoldast a hosszi hatotavia
kolesonhatéasi tagok sajatos kezelése teszi lehetGve.

A) A Coulomb-haromtest-probléma egzakt targyalasanak Fagyejev—Merkurjev-egyenleteire
az utobbi években bevezettiink egy harompotencidlos formalizmust. A Colomb-
haromtest-probléma masik forgalomban levé megoldasa Sasakawa és Sawada nevéhez
fiiz6dik. A két formalizmust sikeriilt egyméassal analoég formara hozni, amelyben a kii-
16nbség pontosan lathato, és a Sasakawa—Sawada-tipusi megoldést a kordbban altalunk
kifejlesztett szeparabilis kifejtéssel elGallitani. (A szeparabilis kifejtés soran potencialo-
kat kell nemlokalis szeparabilis tagok teljes rendszere szerint kifejteni.) Igy a két megol-
dast egymassal 6ssze tudtuk hasonlitani. K6tott és szorasi allapotokra vett példak azt
mutatjak, hogy a két modszer mint a szepardbilis sorfejtés és mint a parcialis hulla-
mok szerinti sorfejtés rendjének fiiggvénye ugyanahhoz a numerikus értékhez tart, de
a Fagyejev—-Merkurjev-szamitasok gyorsabban konvergalnak.

B) A Coulomb-haromtest-feladat Fagyejev—Merkurjev-integralegyenettekkel vald kéttest-
kiiszob folotti megoldasaval mod nyilik a probléma természetrajzéanak felderitésére. A
két elektron és egy pozitron egyiittesében fellelhet§ S-hullamii rezonancidkat tanulma-
nyoztuk. Megtalaltuk az 6sszes ilyen ismert rezonanciat s amellett a kéttest-kiiszobokhoz
tapad6 nagyszamu 1j rezonanciara leltiink. A rezonancidkat az S-méatrix-polusuk révén
azonositottuk. A kiiszébnél stirtisodé sok rezonancia arra utal, hogy val6jaban végtelen
sok rezonanciardl van sz6. Az a sejtésiink, hogy a vonzé Coulomb-potencialt is tartal-
maz6 Coulomb-haromtest-feladat dltalanos tulajdonsagara bukkantunk. Ezt az a tény is
alatamasztja, hogy a hidroganatom-elektron rendszerben kordbban tgy talaltuk, hogy
a szorasi hataskeresztmetszet gyorsan oszcillal.

C) A két elektron és egy pozitron egyiittesében a kéttest-kiiszobokhoz tapado nagyszami 1j
rezonancia természetét vizsgaltuk. Ugy talaltuk, hogy a komplex energiasikon szabalyos
egyenes mentén rezonanciapolusok sorakoznak a magasabb kiiszobokhoz tapaddan is.
Ezzel meger6sodott az a hipotézis, hogy a jelenség valoban a Coulomb-haromtest-feladat
altalanos tulajdonséiga, és hogy a rezonanciahelyek végtelen sorozatokat alkotnak, ame-
lyek a kiiszobhoz konvergalnak. Kiiszob koriili allapottorlodast kéttest-probléméaban
hosszii tavi vonzo6 erd okozhat, és a haromtest-rendszerben talalt jelenséget ilyen ef-
fektiv kéttest-rendszer segitségével érthetjuk meg. Két lehetséges magyarazatot vizsgal-
tunk: a harmadik részecske okozta nagy hatdtavi polarizaciot és a Jefimov-hatéast. Mivel
az elektron-pozitron rendszer 1l-es f6kvantumszamahoz tartozé kiiszobnél a polarizacio
rovid hatotavi, &m mégis vannak rezonanciak, a Jefimov-hatést tartjuk valoszintibbnek.

D) A proton+deuteron rendszert irtuk le a Doleschall-féle nemlokalis kéttest-potenciallal a
haromtest-kiiszob alatt. Az eredmény jo: nem rosszabb, mint a haromtest-er6t sziikség-
szeriien tartalmazo lokalis potencialos leiras.

E) A 2C csomomodellje harom alfa-részecskét foglal magaban. Az alfa-alfa potencidlok azon-
ban tobbnyire impulzusmomentum-fiiggék, és nem tudjik az alfa+alfa-+alfa rendszert



jol leirni. A felelGsséget rendszerint haromtest-erGkre haritjak. Mi azonban az inverz
két- és haromalfa-probléma megoldasaval megalkottunk egy olyan impulzusmementum-
fiiggetlen lokélis alfa-alfa potencialt, amely egyszerre irja le korrektiil a két rendszert.
Igaz, a potencialt nem a Schrodinger-egyenletbe, hanem az tn. halszalkds modellbe
illesztettiik be. A nukleon-nukleon kélcsonhatasbol ugyanis az alfak kozotti koleson-
hatéasra levezethetd potencial a Pauli-elv miatt val6jaban nemlokalis, és a halszalkas
modell a nemlokalitast kiilonvalasztva, optiméalis modon épiti be a két- és a haromtest-
modellbe. Az alfa+alfa rendszer alapallapoti rezonanciaenergiajat, a 0, 2 és 4 impulzus-
momentumi fazistolast, az alfa-talfa+alfa alapallapoti energidjat és a 0" spin-paritasu
gerjesztett allapoti rezonancia energidjat ugyanaz a potencial képes leirni. Ez az elja-
rasnak és a halszalkas csomomodellnek is nagy sikere.

II. Csomodképztdés atommagokban

Az atommagok bomlasa és reakcioi azt mutatjak, hogy sok magallapot jo kozelitéssel kisebb
nukleoncsomok allapotaibol épiil fel. Kordbban csoportunk néhany tagja kideritette, hogy a cso-
mokbol valo felépithetGség Osszefiige a magallapotok, a fragmentumallapotok és a fragmentumok
kozotti relativ mozgas szimmetridjaval. 2004-2008 kozott elmélyitették az ezen Gsszefiiggésre vo-
natkoz6 ismereteket.

1. Megvizsgaltuk, hogy az atommagok csomosodasa (klaszterizacioja) hogyan fiigg a kvadrupoélus
deformaciotol. Kideritettiik, milyen kétklaszter-konfiguraciok valdszintiek egy mag alapal-
lapotaban (mely rendszerint kozel gdmbszimmetrikus), tovabba szuper- és hiperdeformalt
dllapotaban (tengelyarany: 2:1, ill. 3:1). Az 3¢Ar, a 1°Ca és a 2Cf esetét vizsgdltuk meg.

T sz

baltuk felépiteni a kiilonféleképpen kettéosztott mag részrendszereit és ezek relativ mozgésat
jellemzg reprezentaciokbol. A kiilonboz6 csomokat alkotd nukleonok (is) megkiilonboztethe-
tetlenek, tehat a Pauli-elv vonatkozik rajuk. A Pauli-elvnek a csomok kozti kicserélGdésre
vonatkozo el6irasait az U(3) kvantumszamok kombinalasakor vettiik figyelembe. A konnyti
magokra a valodi (a harmonikus oszcillator-probléméaban és az Elliott-modellben is fellépd)
U(3) szimmetria alkalmazhato, a nehéz magok esetére pedig a kvazidinamikai (vagy effektiv)
U(3) szimmetria. Az egy-egy allapothoz rendelhetd U(3) kvantumszamok pontosan megfelel-
tethet6k az allapot kvadrupodlus deformaltsdganak.

Ugy talaltuk, hogy a kiilonféleképpen deformalt allapotok jol meghatarozott csoméoparokbol
rakhatok ossze. Az enyhén deformélt alapallapot erdsen aszimmetrikus parokbol, a hiperde-
formalt allapot kozel szimmetrikus péar(ok)bol, a szuperszimmetrikus pedig koztes aszimmet-
riaju parokbol. Az eredményeket energetikai megfontolasokkal vetettiik egybe. Ez utdbbit
részben a kotési energidkra alapozva végertiik, részben a két csomoéd kozti potencial segit-
ségével. Ezek a vizsgalatok tobb csomobol felépiil6 allapotokra is kiterjeszthetk, és harom
klaszterre tagozodo szamos magallapotra ezt meg is tettiik. Preferalt konfigurdcioknak azok
mutatkoztak, melyek a valoszint kétcsomo-allapotokat is el tudjak allitani.

2. Szomszédos atommagok elektromagneses atmeneteinek és nukleonatadasi reakcidinak val6szing-
ségét, hataroztuk meg egységesen az altalunk kordbban bevezetett klaszter-szuperszimmetria
alapjan. A szuperszimmetria bozonokbol és fermionokbol all6 kiilonféle rendszereknek lehet
a tulajdonsiga. A magfizikai szuperszimmetria figyelemre mélto sajatossaga, hogy érvényes-
ségét kvantitativ modon tudjuk kisérletileg ellendrizni. A magfizikai szuperszimmetria érvé-
nyességét elGszor magok kvadrupolus kollektivitasaval kapcsolaban vetették fel. Az esetben a
bozonok a kvadrupolus rezgés fononjai, a fermionok pedig nukleonok. Az altalunk bevezetett



szuperszimmetria a dipélus mozgashoz kapcsolodik. Ilyen mozgéast végez egyméshoz képest
két nukleoncsomé. Az njfajta szuperszimmetriat kozelitGleg szintén érvényesnek talaltuk.

3. Dinamikai és kvéazidinamikai szimmetridk

A) A soknukleon-rendszer kolecsonhatéasat jellemz§ dinamikai szimmetria kozelitleg érve-
nyes. A szimmetria sériilését vizsgaltuk meg az '0-+4He rendszerben.

B) A kvéazidinamikai szimmetridknak a magfizikai klaszterizaciokban jatszott szerepét
részletesen vizsgaltuk. (Egy szimmetriat kvazidinamikainak neveziink, ha az energia
sajatérték-egyenletében szerepet jatszik, holott sem a Hamilton-operator, sem sajat-
vektorai nem szimmetrikusak.) Algebrai klasztermodellekben két egzaktul megoldhato
hatéareset van: a merev rotor esetének megfelel6 U(3) szimmetria és a puha vibratornak
megfelel6 O(4) szimmetria. Az altalanos eset a két hatareset kozott van. Az U(3)-rol
megmutattuk, hogy kvazidinamikai szimmetriaként megmarad altalanos esetben is, és
ezt az sem befolyasolja, hogy a Pauli-elv figyelembe van-e véve. A kvazidinamikai U(3)
szimmetria érvényes nehéz magok csomoallapotaira is. Ez lehet&vé teszi a Pauli-elv ko-
zelits figyelembevételét nehéz magok algebrai csomoémodelljében is.

4. Csomoémodellekben targyaltuk a kvantumrendszerek fazisait és fazisditmeneteit. Az atommagok
legk6zonségesebb makroszkopikus modellje a cseppmodell, és ezért a magok anyagat folya-
déknak lehet tekinteni. A folyadékkép mikroszkopikus megfelelGje a héjmodell. Kénnyti neut-
rongazdag magokban elGfordul, hogy alfa-csomok molekularis egyiittese merev képzédmény-
ként (pl. egyenlgoldala haromszogként) viselkedik, mert a neutronok stabilizaljak a rendszer
alakjat. Az ilyen merev szerkezetet pedig szilard fazishoz hasonlithatjuk. Alfa-részecskékbdl
felépithet6 magok bozonkondenzatumszeri allapotai pedig gaz fazishoz hasonléan viselked-
nek. Ez a nyelvezet szemléletesen leirja a csomdsodasra hajlamos konnyt magokat.

I11. Rezonancidk atommagokban

1. Rezonancidk elmélete

A) Az Atomki Elméleti Fizikai Osztalya még a 70-es években, Gyarmati Borbala vezetésével
kezdett olyan magszerkezeti leirasi modszereket tanulményozni, amelyekben az energiat
komplexnek tekintették. Ahogyan Tore Berggren 1968-ban megmutatta, ez nem pusz-
tan technikai fogas, hanem a kvantummechanika egyfajta kiterjesztése. Ha a bézisban
szerepl6 energiakontinuumot a komplex energiasikba torzitjuk, olyan bazist nyerhetiink,
amelyben a rezonancidk mint komplex energiaju diszkrét allapotok szerepelnek. A rezo-
nancia hullamfiiggvénye (a Gamow-hullamfiiggvény) azonban végtelenben divergal, ami
specialis banasmoddot kivan. Bohmnak és munkatarsainak késébb sikeriilt a kvantumme-
chanika kiterjesztését matematikailag megalapozni a ,rigged Hilbert-terek” elméletében
szerepld Gelfand-triplet fogalmanak a segitségével. Errdl részletes osszefoglald cikkiink
jelent meg.

B) A komplex energiés leirasmddnak bizonyos értelemben alternativaja az atom- és moleku-
lafizikiban bevezetett ,komplex skalazas”, amelyet a magfizikiban mi honositottunk meg
1980 tajan. A komplex skaldzis — vagy mas néven komplex energiasikba val6 beforgatas

olyan transzformécio a rendszer Hamilton-operatoran, amely a kotott allapotokat és
a rezonanciakat helyben hagyja, de a rezonancia-hullamfiiggvényeket négyzetesen integ-
ralhatova teszi, a folytonos kontinuumot pedig egy komplex sikbeli egyenesbe forgatja.
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C) Izgalmas kérdés a Berggren-bazist hasznalé kozelités és a komplex skalazas kapcsolata.
Az izobar analdg rezonancidkat fenomenologikusan leird csatolt Lane-egyenletek meg-
oldasara mindkét modszert alkalmztuk, és ezen az egyszerti példan megmutattuk, hogy
mindkét moészer pontosan adja a rezonancia komplex energidjat. Emellett ez a komp-
lex energia egybeesik a valos tengelyen szamolt S-matrix egypolus-kozelitéssel illesztett
poOlushelyével. A Berggren-bazis hasznalata azért elényosebb, mert az ,jigazi” rezonancia-
hullamfiiggvénybdl a mag szerkezetére vonatkozo6 informacio kozvetlenebb médon olvas-
hato ki.

D) Nemzetkozi miihelykonferencian emlékeztiink meg az alapvetd Berggren-cikk megjelené-
sének 40. évfordulojarol. Itt négy elGadasban foglaltuk Gssze a témahoz valo jelentds
hozzajarulasunkat.

A rezonanciafogalmat a csoport praxisiban két Osszefiiggésben szoktuk alkalmazni: mint
leirando fizikai allapotokat és mint a leirds eszkozeit.

2. Bomlo6 allapotok leirasa

A) A protonelhullatasi vonalon tili magoknak mér az alapallapotuk is bomlik. A *'Ho mag
protonkibocséatéassal jar6 bomlasat egy olyan torzs+proton modellben irtuk le, amely-
ben a torzs alapallapoti rotacios savja mellett a dinamikus triaxialis deforméciot jelentd
in. gamma-vibricid is jelen van. Szamitdsaink azt mutatjak, hogy ennek az 1j sza-
badsagi foknak a figyelembevétele nem javitja a kisérleti eredményekkel vald egyezést.
Azért, hogy a triaxialis esetre is el tudjuk végezni a térzs nagyszamu allapotahoz tartozo
nagyszamu ,csatornat” tartalmazo csatolt csatornas szamolasainkat, 1j modszert kellett
kifejleszteniink, amely a harmonikus oszcillatoros bazison vald sorfejtés és az R-matrix
elmélet 6tvozésébdl jott létre.

B) A harmonikus oszcillatoros R-métrix-modszert egyébként egy egyszeriibb esetre Gssze-
hasonlitottuk a csatolt egyenletek direkt megoldasaval (mint ,egrakt” megoldassal) és
egy Berggren-féle Gamow-fiiggvényes sorfejtéses megoldassal. A Berggren-bazis eleve
tartalmazza a bomlékonyséagot, igy széles rezonancidkra természetesen az egzakt” ered-
ményhez kozelebb 4ll, de keskeny rezonancidkra az oszcillatoros R-métrix-mddszer is
kielégitGen pontosnak bizonyult.

C) A "Ho alkalmat adott annak a vizsgalatéra is, hogy a héjszerkezet mennyiben modosul
a protonelhullatasi vonal kornyékén. A magok héjszerkezete erGsen modosul a neut-
ronelhullatasi vonal mentén. Hasonlé valtozasokat a protonhéjak szerkezetében erGsen
protontobbletes magokban még nem észleltek. Azonban az effektiv nukleon-nukleon kdl-
csonhatas erésen megvaltozik, kiilonosen a tenzortag, s ennek kovetkeztében a nukleonra
hat6 atlagos tér spin-pélya potencial is. A 'Ho alap- (7/27) és izomer (1/2%) 4llapotai-
nak protonkibocsatassal jaré bomlasat vizsgaltuk elméletileg, tarsszerzGink kisérletéhez
kapcsolodva. Megvizsgaltuk azt is, milyen valosziniiséggel vezet a bomlas a “Dy-nak az
alap- és egy gerjesztett allapotara. A modellbeli "' Ho tulajdonsagai jelentdsen fiiggnek
a mag alakjatol. Hartree—Fock—Bogoljubov- (HFB) szamolasaink nagyobb [, deforma-
ciot josolnak, mint a kordbban altalunk hasznalt véges hatotavi erén alapul6 cseppecs-
kemodell. Az 0j deformacios paraméterekkel és deformalt spin-palya kolcsonhatassal
eredményeink sokkal jobban egyeznek a kisérlettel, mint korabbi eredményeink.

3. Rezonanciaallapotok mint a magszerkezeti leirds eszkozei



A) Egy gombszimmetrikus potencidlprobléma antikotott  allapotanak nevezziik  a
Schrodinger-egyenlet olyan diszkét megoldasiat, amely az origoban regularis, am
aszimptotikusan az exponencidlisan csokkenG parcidlis megoldas egyiitthatoja nulla
(tehat exponencialisan novekszik). Az ilyen jallapot” természetesen nem fizikai allapot,
de holléte befolyasolja a szorasi képet, és a Berggren-bazisba bevehets. Az antikotott
allapotot is tartalmaz6 Berggren-féle egyrészecske-bazist sikerrel alkalmaztuk a ' Li, a
0Ca és a 8'Ni atommagokra. A neutronglorias 1 Li atommag elsé gerjesztett allapotardl
tigy talaltuk, hogy a p? konfiguracionak van benne nagy stlya.

B) Rezonanciaallapotok parkolesonhatasban jatszott szerepét igyekeztiink felderiteni. Nem-
kotott allapotok betdltését is megengedd nuklearis szupravezetGallapotokat allitottunk
el6 Bardeen Cooper Schrieffer- (BCS-) kozelitésben Berggren-féle egyrészecske-bazist
hasznalva. Ebben a szokasos kotott allapotok mellett rezonancia- és kontinuumallapo-
tok is szerepelnek. Az 2°7220-re és a % Ni-re végzett szamitasok a rezonans jarulékot
nagynak adjak. Az energiahézag a parerd rezonancidkat is tartalmazo bazisban vett
méatrixelemeibdl szdmolhato, ezért a kvazirészecske-energiak természetesen komplexek.
Vizsgaltuk, hogy a kvazirészecske-energiak képzetes része megadja-e a rezonanciak szé-
lességét. Azt kaptuk, hogy az eredmény csak addig értelmezhetd fizikailag, amig a kva-
zirészecskék lyuktartalma elég kicsi. A nem rezonans kontinuum jarulékat altalaban
kicsinek talaltuk.

C) Orias atommagra alkalmazott Skyrme-Hartree-Fock-féle dnkonzisztens modellbsl veges
magra levezezett cseppmodell-paraméterek meghatarozisihoz jarultunk hozza a csepp-
modell Sztrutyinszij-féle héjkorrekcigjanak a spektrum folytonos részétis figyelembe vevi
kiszamitéasaval.

D) A rezonanciak leirasara elterjedt komplex skalazasos modszert iitkozési jelenség leirasara
hasznéltuk. E régi leirasi modszert 1997-ben fedezték fel tjra iitkdzésekre. Hosszt ha-
totavolsagi potencialok esetére is alkalmaztak, de csak ,kiils6 komplex skalazas” nevii
valtozatat. A kiilsé komplex skaldzas soran a koordinatak komplex kiforgatasat csak
egy kiilsg tartomanyban végzik el, de tobbrészecske-rendszerekre a konfiguracios tér
ilyen szétvalasztasa rendkiviil kényelmetlen. Mi megmutattuk, hogy a szokéasos (uni-
form) komplex skalazassal is megoldhat6 a szorasi probléma, még akkor is, ha hosszu
hatotavolsagi Coulomb-kolesnhatas van jelen, s igy a ,kiils§ skalazast” kikiisziiboltiik.
A modszer lényege az, hogy a szorést leir6 radidlis Schrodinger-egyenlet aszimptotikus
megoldasat ismerve a parcialis hullamnak a sikhullamtol szarmazo tagjat levalasztjuk,
és a tisztan kifuto aszimpotikdju maradék tagra inhomogén differencidlegyenletet ve-
zetiink le. Ennek a forrastagja a sikhullamtag lesz. Az inhomogén egyenletet komp-
lex skdlazéssal tetsz6leges négyzetesen integralhatd bézison megoldhatjuk. A megoldas
komplex inhomogén linearis egyenletrendszerre vezet. A modszert el6bb potencialprob-
lémara probaltuk ki sikerrel, majd a 3H(p,n)*He Lane-modellben megmutattuk, hogy
csatolt csatornakra is mikodik. Szeretnénk ezt az 1j eljarast a Coulomb-haromtest-
szorasi folyamat leirasaban is felhasznalni.

E) Az allapotstiriiségnek nevezett mennyiséget a kontinuumra altalanositottuk. A konti-
nuum allapotsiirtsége a (folytonos energiatartomanyban) iitkdz6 rendszernek az iitkozés
kovetkeztében bedalld késleltetésével aranyos, tehat a kontinuum rezonanciaszerkezetét
tiikrozi. Korabban L2-fiiggvényeket és egy simitasi eljarast hasznaltunk, most komplex
skalazast.

F) A nuklearis potencial altalanosan hasznalt Woods Saxon-féle alakja a magfeliileten tul
lassan csokken, s emiatt a széles rezonancidk energidja numerikusan bizonytalan. Java-
soltunk egy véges hatotava alakot, és ennek paramétereit illesztettiik a Woods Saxon-



potenciél tipikus paramétereihez. Az 1j potencidl az origot kivéve akarhanyszor foly-
tonosan differencialhato (ott is, ahol nullava valik), erdsen hasonlit a Woods-Saxon-
potencialra, kivéve az eltiinG nyulvany tartomanyéaban, és a kotott allapoti spektruma
is nagyon hasonlé.

IV. Molekularis elektronika

A molekularis elektronika mindenekel6tt egy olyan kvantummechanikai bazist kivan, amely a sok
atombol 4ll6 rendszer leirasara optimalis. Mddszeriink széles korben hasznalhato, igyhogy
jelentGsége a palyazatunkban megfogalmazott feladaton messze tilmegy.

1. A modszer lelke egy Lagrange-bazis, amelyben a név a Lagrange-interpolaciéra utal. A bazis-
fiiggvény egy racshoz van rogzitve, és minden racspontban Lagrange-interpolaciora van opti-
malizalva. Az interpolacio abszcisszéi (diszkretizacios pontjai) egy sulyfiiggvény altal megha-
tarozott Gauss-kvadratira pontjai, ami az integrilast optimalizilja. A Lagrange-bazis teljes,
elemei pedig analitikus formaban vannak adva, térben lokalizaltak és ortonormaltak. Igy a
numerikus integralds pontos. E bazisfiiggvények kardinalis fiiggvények: az i-edik fiiggvény
eltiinik minden diszkretizacios pontban, kivéve az i-edik pontotmindazonéltal a fiiggvények
folytonosak. A kardinalitas kovetkeztében a hullamfiiggvény valamely racspont koré centralt
béziselemhez tartozo sorfejtési egyiitthatdja, amit variaciosan szoktunk meghatérozni, nem
méas, mint magénak a hullamfiiggvénynek az értéke a racspontban. Ugyancsak a kardinalitas
kovetkezménye, hogy a potencialisenergia-matrix diagonalis. A kinetikus energia matrixele-
mei analitikus vagy numerikus integralassal konnyen kiszamolhatok. A szamitasi munka az
atomok szamaval aranyos. A racs egy leképezéssel a probléma természetéhez idomithato.

A numerikus eredmények azt mutatjak, hogy a megoldasfiiggvény rendkiviil gyorsan konver-
gal; 1ényegesen hatékonyabb, mint a végesdifferencia-modszerek vagy a hagyomanyos sikhul-
lam bazisos modszerek. A szamitasi id6 az atomok szaméaval aranyos. E jo tulajdonsagokban
fontos szerepet jatszik az, hogy a Hamilton-matrixnak nagyon kevés nem nulla eleme van.

2. A sokelektron-rendszerek stirtiségfunkcionalos leirdsmodjara valé alkalmazott ,Lagrange-
fiiggvényes” kozelités részletes kritikai attekintését adtuk, szamos példaval. A néhany legalso
sajatallapotot a Fermi-féle operatorkifejtési modszerrel hataroztuk meg, és 6sszehasonlitottuk
az iterativ konjugalt gradienses modszerrel és az alternativaként kifejlesztett ,szuperdobozos”
modszerrel.

3. Olyan moédszert dolgoztunk ki, amely a nanoelektronikai eszkozén atfutdé aramot mint ,zart”
rendszert tekinti, abban az értelemben, hogy a szorési hatarfeltétel helyett egy-egy ima-
ginarius potenciallal jellemzett forras és nyel6 szerepel benne. A verzetési feladat igy egy
kvantummechanikai sokelektronos feladat megoldasara redukalodik, amelyre a stirtiségfunk-
cionalos modszert hasznaltuk Lagrange-bazissal. A modszert aranyatomok kozé zart ditiol-
benzol molekuléra és aluminiumelektrodak kozé fogott szén-nanocsébdl késziilt térvezérléses
tranzisztorra alkalmaztuk. ElGszor sikeriilt a bazisdimenzio6 fiiggvényében konvergens ered-
ményeket kapni nanoelektronikai rendszerekre. Az eredmények kvalitativ egyezést mutatnak
a kisérletekkel, de a kisérletileg és az elméletileg vizsgalt nanoeszkozok azonossiga nincs
bizonyitva.

Tovabbi munkaiban munkatarsunk, Varga Kalman messze jutott a palyazatban kijel6lt tton, de
az utobbi két évben mar nem vette igénybe az OTKA-tamogatast. Ez annak a ténynek a
kovetkezménye, hogy professzori kinevezést kapott a Vanderbilt Egyetemen, és kutatasait
teljes mértékben oda helyezte at.



