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Fullerének és nanocsdvek geometriai és elektronszerkezeti tulajdonsagai

Topoldgiailag meghatarozott elektron energiaszintek és parositasi problémak [2]
Korébban bebizonyitottuk, hogy léteznek olyan elektron energiaszintek, amelyek értéke
szoros koteési kozelitésben nem fligg a Hamilton matrix nem diagonalis és nullatol kialénb6zé
matrixelemeitdl. Létezésuket a nulla értékii nem diagonalis matrix elemek eloszlasa biztositja
és ertékiket pedig a diagonalis matrixelemek értékei hatarozzak meg. Megmutattuk, hogy
ezen topologiailag meghatarozott energiaszintek 1étét biztositd kovetelmény Tutte egyik
alapvet6 2 parositast leird grafelméleti tételének egy Uj alkalmazasa és kibovitése.

Folytonos szimmetria és kiralitas mértékek fullerénekre [3]

Rendszerint a molekulak szimmetriajat szimmetria csoportjukkal irjuk le. Megadtunk egy
fuggvenyt, amely a [0,1] zart intervallumot képezi le a szimmetriacsoportok halmazara.
Megmutattuk, hogy ha ismerjiik az atomok Descartes koordinatait ezen fliggvennyel irhatjuk
le az adott fullerén szimmetriajat.

Topoldgiai forgatasi erésségek alkalmazasa fullerének kiralitasanak leirasara [6]

Egy gréafelmeleti eljarast javasoltunk Kiralis poliéderek, poliéder alaki molekulék vagy grafok
kiralitasanak leirasara és enantiomerjeinek megkilonboztetésere fliggetlenil a csucsok adott
szamozasatol. Model Descartes koordinatakat és forgatasi erésségeket kaptunk csupan a
szomszédsagi informaciok felhasznalasaval. El6jeles kiralitas ertékeket adtunk a megfelel
Schlegel diagramoknak és a megfelelé harom dimenzids koordinataknak. Ezzel egyértelmi
eljarast adtunk enantiomerek megkulonboztetésére.



Topoldgiai koordinatak deformalt nanocsévekre [8]

Kiindulva a szénatomok topoldgiai elrendez6désébdl megadtunk egy algoritmust Descartes
koordinatak eloallitasara. A végsé szerkezetet molekula mechanikai modszerrel kaptuk meg.
Toroidalis, vagy spiralis szerkezeteket kaptunk attol fiiggéen, hogy az 6tszdgek és hétszogek
hogyan helyezkedtek el a parallelogramma alaku szuper cell&ban.

Deformalt nanocsdvek geometriai szerkezete és a topoldgiai koordinatak [9]
Megmutattuk a kapcsolatot a fullerének és nanocsévek leirdsara hasznalt topologiai
koordinata mddszer és a matematikaban alkalmazott, grafok null téren tértén6 bedgyazasa
kozott. Peldakat adtunk csészert helikalis és toroidalis nanocsévek generalasara a topoldgiai
koordinata madszer segitségével. A topoldgiai koordinata mddszer csupan a szénatomok
szomszédsagi viszonyait hasznalja ki és ebbdl general harom dimenzids Descartes
koordinéatakat.

Nanocsdvek elektronszerkezete és a szénatomok topoldgiai elrendezédése [12]

Haeckeli szerkezetekre alkalmaztuk a topologiai koordinata mddszert. A Haeckeli
szerkezeteket bevezeté Terrones et al. (Phys. Rev. Lett. 84, 1716 (2000)) kézlemény Haeckel-
i szerkezetein leap-frog transzformaciot hajtottunk végre és azt tapasztaltuk, hogy az igy
kapott szerkezetek tovabbra is Haeckel-iek maradtak, de félvezet6 tulajdonsagokkal
rendelkeztek szemben Terrones et al. allitasaval, hogy az ilyen szerkezetek mindig vezetok.

Topoldgiai megfontolasok tul a Hiickel elméleten [13]

Osszefoglaltuk a topoldgiailag meghatarozott elektronallapotok tulajdonsagait és kapcsolatat
grafelméleti fogalmakkal. Megmutattuk, hogy a molekulak topoldgiai tulajdonsagaibol az
altalanosabb szoros kotésii, félempirikus mddszerek elektronszerkezeti tulajdonségaira is lehet
kovetkeztetni. Korabbi munkak ilyen kdvetkeztetések levonasara az egyszeribb Hiickel
elméletet szoktak alkalmazni.

Topoldgiai koordinatdk nanocsovekre [14]

Amig fullerének topologiai koordinatainak elkészitésére harom kétlebenyi sajatfliggvényt
szoktunk felhasznalni, nanocsdvek esetében ezen koordinatak elballitasara négy kétlebenyi
sajatfuggveny szikséges. Megmutattuk, hogy nanocsovek topoldgiai koordinatait is
megkaphatjuk harom kétlebeny sajatfliggvénybdl, ha a csé két végét két-két fél fullerénnel
lezarjuk.

Nem hatszdges szén nanocsdvek elektronszerkezete [15]

Hatszdges nanocsdvek elektronszerkezetét legegyszeriibben az ugynevezett feltekeresi
modszerrel kaphatjuk meg a grafit elektronszerkezetéb6l. Megmutattuk, hogy a topologiai
koordinata madszerrel ez megtehet6 olyan szerkezetekre is, amelyek a hatszogek mellett mas
sokszOgeket, példaul 6tszoget és/vagy hétszogeket tartalmaznak.

Topoldgiai koordinatak fullerének és mas sikbeli grafok Schlegel diagramjanak
elééllitdsara [24]

Kiterjesztettik a topoldgiai koordinata médszert haromszorosan 6sszefliggé sikbeli grafok
topoldgiai koordinatadinak meghatarozasara. Ezen grafok kétdimenzids dbrazolasat egyedil a
szomszeédsagi viszonyok felhasznalasaval kaptuk meg. A modszert Schlegel diagramok
eléallitasaval mutattuk be.



Szénatomok egy lehetseges elrendezédese nanocsé csatlakozasoknal [25]
Hengerek athatasanak megszerkesztését felhaszndlva bemutattunk egy algoritmust, amely
segitségével nanocso csatlakozast generalhatunk tetszéleges kiralitdsi nanocsévek kozott.

Egyfallu szén nanocsé csatlakozasok topoldgiai leirasa és szerkesztése [26]

Euler tételét felhasznalva megadtunk egy dsszefliggést nanocsé csatlakozasokban talalhat6
kilénféle sokszdgek szamara. Megmutattuk, hogy egy harom végi csatlakozas létrehozéasara
a legegyszeriibb esetben 6 hétszégre van szlikségink. Kifejlesztettink egy eljarast nanocsé
csatlakozasok Schlegel diagrammal torténé leirasara.

Hengerek athatasaval kapott nanocsé csatlakozasok geometriai és elektronszerkezeti
tulajdonséagai [33]

Kiszamoltuk az elektronallapotok lokalis allapotsiriségét négy kilénb6zo csatlakozasra
ugyanazon két nanocsé kozott. Megallapitottuk, hogy két nanocsé esetén kulonféle geometriai
csatlakozasok és igy ennek megfeleléen kilonféle tulajdonsagu elektronallapotok készithetok.

Szén nanocsé csatlakozasok szerkesztése [34]

Hengerek athatasan alapuld nanocsé csatlakozasok esetén csak két nanocsdvet tudunk
6sszekapcsolni, és csak Ugy hogy az egyik csé leagazik a masikrol.

Diszkrét sokasagok alkalmazasaval kifejlesztettiink egy eljarast, amivel nanocsé
csatlakozasokat készithetiink tetszéleges kiralitasu harom nanocsé kozott. Ezzel megoldottuk
tetszéleges nanocso eldgazasok szerkesztésének a problémajét.

Uj inverz szérasi modszerek kifejlesztése

Optikai és atomi szolitonok kozotti kapcsolat [1]

Felhasznalva azt a feltevést, hogy a kiilsé potencial modositja mind a szolitonok amplitudoéjat
és mind a fazisat is, transzformécids formulékat dolgoztunk ki a csatolt nem linearis
Schrédinger-egyenlet és a csatolt Gross-Pitaevskii egyenlet megoldasai kozott.

A Cox-Thompson inverz szoréas problema megoldéasa fazis tolasok véges halmazanak
alkalmazaséaval [7]

Bar a Schrodinger-egyenlet inverz szoras problémaja centralis potenciallal mar megoldott
rogzitett energian, az elmélet nem alkalmazhat6 gyakorlatban, mert olyan kisérleti adatokat
igényel, melyek nem hozzéaférhetok. Ezen problémara Cox és Thompson olyan nem linearis
egyenleteket vezetett le, melyek véges adathalmazt hasznélnak fel. Annak ellenére, hogy ezen
egyenleteket mar 1970-ben felirtak, még nem oldottak meg 6ket véges fazistolasok halmazan.
Ezen munkankban ezt a megoldast adtuk meg.

Két komponensi Bose-Einstein kondenzatumok statikus szoliton gerjesztéseinek
stabilitasa az 0sszetevok kozotti al2 szorasi hossz véges tartomanyaban [11]

Egy egyszert eljarast javasoltunk szoliton gerjesztések vizsgélatara két komponensii Bose-
Einstein kondenzatumok kezelésére. Azt tapasztaltuk, hogy az 6sszetevok kdzotti al2
szorashossz egy érzékeny paraméter két komponensii Bose-Einstein kondenzatum létezésének
a megallapitasara.



Elektron gaz fékezéképessege nehéz, egységnyi toltésekre: Modellek kinetikus
kozelitésben [16]

Degeneralt elektron gazban alland6 sebességgel mozgo nehéz egységnyi téltések egysegnyi
Utra vonatkozo energia veszteségét szamoltuk ki a kinetikus elmélet keretében. Azt
tapasztaltuk, hogy fémes elektron gazban még a legegyszeriibb

(Z=+1 vagy -1) bejutd toltesek is erés perturbaciot okoznak. Ez a tény azt mutatja, hogy
perturbativ mddszerek sziikségesek ezen problémak leirasara.

Csatolt csatornés inverz szoras problémaja Born kozelitésben rogzitett energidnal [22]
Egy Uj kozelité modszert vezettink be csatolt csatornas kvantum szoras probléma
invertalasara lokalis csatolasi potencial és rogzitett energia esetére. A modszer Ramm
eljarasan alapul, aki a rugalmas inverz problémat vizsgalta, és a Born kozelitésben az egzakt
csatolasi hullamfiiggvényt a szabad megoldassal helyettesitette. Megadtuk a kapott potencial
hibajat az egzakt S-matrixtol valé Born kozelitésben szamolt eltérés fliiggvényében.

Az 6sszetevok kozotti al2 szorasi hossz becslése két komponensl Bose-Einstein
kondenzatumok stabilitasabdl [23]

Bose-Einstein kondenzatum eléallitasa soran az egyik igen fontos paraméter az aij szérasi
hossz amely az i-edik és j-edik tipust atomok kdzotti kdlcsonhatast jellemzi. Bar azonos
alkali atomok kozotti aii paraméterek toébbnyire ismertek kiilonbdzo alkali atomok kozotti aij
értékeket még nem mérték meg vagy még nem szdmoltak ki. Elvben minden paraméter,
beleértve az al2 -6t is megkaphatd a Thomas-Fermi egyensulyi siriségi profilokbdl. Ez
azonban elég pontatlan mddszer. Mi az al2 paraméterekre a Gross-Pitaevskii egyenletekbol
kaptunk megbizhato kozelité értékeket.

Valds és komplex fazis tolasok invertalasa potencialokra az altalanositott Cox-
Thompson inverz szérds modszerrel rogzitett energian [37]

eredményekbol kapott komplex fazis tolasokra. Uj formulakat vezettiink le a fazis tolasok és
az eltolt impulzusmomentumok koz6tti kapcsolatra, melyek felhasznélasaval megkaptuk az
inverz potenciélokat.

Amorf szilicium és kalkogén tvegek szerkezetének vizsgalata

Savkozi allapotok tulajdonséagai dopolt amorf sziliciumban és szénben [4]

Kil6nboz6 tetraéderes amorf szénszerkezetet tanulmanyoztunk nitrogén és bor
hozzdadasaval. Az amorf szilicium szerkezetekhez foszfort adtunk. Ezen adalékolasokkal nem
tapasztaltunk szerkezeti atalakulast. Szamitasainkat Hartree-Fock ab initio és fragmentum 6n
konzisztens tér mddszerrel végeztik. Azt tapasztaltuk, hogy a szennyez6 atomok relativ
helyzete hatarozza meg a savkozi allapotok tulajdonsagait.



Szokatlan atomi elrendezédés amorf sziliciumban [10]

Kifejlesztettiink egy szoros kotésti molekula dinamikai szamitdgépes programot amorf
szilicium g6z fazisu lerakddasanak modellezésére. A kapott szerkezetben haromszdg és
négyszog alaku atomi konfiguracidkat talaltunk. Ezen eredmenyeket két fliggetlen, kiserleti
eredményeken alapul6 vizsgalattal igazoltuk. Nagy molekulakban talalhat6 Si-Si-Si
fragmentumok statisztikai vizsgalata és a forditott Monte Carlo szimul&cid is igazolta a
haromszdg és négyszog szerkezetek létét.

Kalkogeén Uvegek kilonbdzé eléallitasi modjainak dsszehasonlitésa: szerkezetek
szimulaladsa molekula dinamikai modszerrel [17]

A molekula dinamikai szimulacid keretében kétféle mddszerrel vizsgaltuk kalkogén tvegek
keletkezését. Ezen két mddszer a folyadék kvencselésa és a parologtatas volt. Azt vizsgaltuk,
hogy a keletkezett szerkezetek hogyan fliggenek az alkalmazott eléallitasi modszertol. Az
atomi szerkezetlink 1000 atomot tartalmazott es klasszikus harom test kdlcsonhatassal vettiik
figyelembe a szelén-szelén kdlcsOnhatast. Azt tapasztaltuk, hogy a fenti két médszer
kilénboz6 strasegi Uvegeket hozott létre.

Amorf szilicium névekedése: Atomi bombazas alacsony energias molekula dinamikai
szimulacidja [18]

Ezen munka f6 célja amorf szilicium szerkezetek vizsgalata volt. Az atomonkénti lerakddast
kilenc szerkezeten tanulmanyoztuk. A tizedik szerkezetet gyors htitéssel kaptuk. A kapott
szerkezetek kozotti killonbségeket a keletkezett gytrtk statisztikajaval irtuk le. Kaptunk
haromszdg és négyszog gyiriket is.

Fény indukalt térfogati valtozas amorf szelénben. Molekula dinamikai szimulacio:
Minta el6készités és gerjesztés [27]

Kalkogén (szelén ) Gvegekben vizsgaltunk fotoindukalt valtozasokat 6nkonzisztens, szoros
kotesii, molekula dinamikai modszerekkel. Olyan realisztikus Uvegszert haldzatot
készitettlink, amely utanozza a valddi vékony rétegeket. A mintainkat szamitogépes
melegitési és hiitési modszerekkel készitettik és szisztematikusan megvizsgaltuk a fénnyel
indukalt gerjesztésekre adott valaszokat. A fénnyel valo gerjesztést azzal modelleztiik, hogy
egy elektront raktunk a legfels6 betdltott energianivorol a legalso be nem toltott nivora.

Amorf szelén vékony rétegek novekedése: klasszikus és kvantummechanikai szimulécio
0sszehasonlitasa [28]

Harom fajta atomkdzi kdlcsonhatést vettiink figyelembe molekula dinamikai szimul&cionk
soran. Az egyik klasszikus harom test kdlcsonhatast empirokus potencial volt, a masik ketto
pedig szoros kotést kvantummechanikai potencial. Az egyes potencialokkal kapott
szerkezetek lényegesen kilonboztek a kdvetkezé paraméterek 6sszehasonlitasa soran: radialis
eloszlas fiiggvény, kotés szogek, dihedralis sz6gek és koordinacios hibak. Osszességében a
Hubbard tagot tartalmazd szoros kotésii modszer adta a legjobb eredményt. Ha nem vettiik
figyelembe ezt a tagot, sok lett a koordinécids hibak szdma.



A parologtatott és az ion implantalt amorf szilicium mintak szerkezetének
0sszehasonlitasa [29]

Olyan amorf szilicium szerkezetek struktdra faktorait modelleztiik forditott Monte Carlo
modszerrel, melyeket radikalisan kiilonb6zé maodszerekkel keszitettek. Megmutattuk, hogy
nincs lényeges mikro szerkezetii killonbség a parologtatassal és az ion implantacidval kapott
szerkezetek kozott. A hibahataron beltli reprodukcio érdekében sziikséges volt feltennlink 75
fok korili kotésszogek létezését is. A varakozasnak megfeleléen, az ion implantalt szerkezetet
rendezettebbnek talaltuk.

Fotoindukalt térfogati valtozas amorf szelénben [35]

Magyarazatot adtunk kalkogenid tivegek fotoindukalt térfogati valtozasara. Azt tapasztaltuk
molekula dinamikai szimulacionkban, hogy elektron gerjeszteések a kovalens kotések
felszakadasat adjak és a lyukak pedig lanckozi kotéseket hoznak létre ott, ahol az elektronok,
illetve a lyukak lokalizalva vannak. A fotoindukalt kotés elszakadas és a lanckozi kotes
IétrejOtte kozotti Osszjaték eredményezi a térfogati ndvekedést vagy csokkenést. A
fotoindukalt térfogati valtozasra adott magyarazatunk kivald ésszhangban van a szelénen
kapott fellileti magassag legujabb és elsé mérési adataival.

Fotoindukalt térfogati valtozasok univerzalis tulajdonsagai kalkogén tivegekben [36]
Kalkogen Uvegekben megvilagitas hatasara létrejové mikroszkopikus folyamatokat
vizsgaltunk szoros kotésii molekula dinamikai modszerrel. Egymastdl fuggetlenil targyaltuk
a foton abszorpcioja utan létrejové gerjesztett elektront és lyukat. Amikor az elektronok
gerjesztését vizsgaltuk kotések elszakadasat tapasztaltuk, amikor pedig a lyukakat targyaltuk,
lancok kozotti kotések jottek létre. Eredményeink alapjan meg tudjuk magyarazni mind a
térfogati tAgulast és az 6sszehuzddast is. Eredményeink megegyeznek a legujabb kisérleti
eredményekkel.

Kvantum informacioelméleti kutatasok

SL(2,C) szimmetridju szoras egzaktul megoldhato modelljei [5]

A sokcsatornas szorasi probléma két egzaktul megoldhaté modelljét vizsgaltuk. Az els6 a
konstans negativ gorbileti Poincaré felsé félsikjan nem relativisztikusan szorodo toltott
részecskeét targyalja SU(2) mérték térben. A masodik modell Morse potencialt tartalmazé
matrix értéki kdlcsdnhatason vizsgal egydimenzios potencial szérast. A bemutatott példak
érdekes alkalmazast nyerhetnek kozmologiai problémak megoldasanal.

A geometriai 6sszecsatolédas: metrika, konnekciok és a geometriai fazis [20]
Megmutattuk, hogy két qubit 6sszefonddottsagat tisztan geometriai modon jellemezhetjik a
Hopf fibralas segitségével. Levezettik, hogy az 6sszefonddottsag mértékei a négydimenzids
gbmbon adott kanonikus metrikaval kifejezheték. A szokasos Schmidt dekompozicionak
geometriai értelmezést adtunk. Definialtuk a holonomikus kvantumszamitogép elvén alapuld
kvantum kapukat.



Thomas rotacio és a kevert allapott geometriai fazis [21]

Meghataroztuk a geometriai fazist olyan rendszerekre, melyek allapotat 2x2 —es
strtisegmatrixok jellemzik. A zart gérbéket eddig még nem tanulményozott tetszéleges
geodetikus haromszdgeknek valasztottuk. Az eredményt a kvantuminforméacioelméletbol
ismert gynevezett fidelitassal fejeztiik ki. Megmutattuk, hogy a kevert &llapotokra érvényes
geometriai fazis kifejezhet6 a tiszta allapotokra érvényes nem-Abeli geometriai fazis
segitségeével.

N-qubit 6sszefonddott monotonok egy osztalyanak geometriaja [30]

Olyan N-qubit 6sszefonodott monotonok csaladjat definialtuk, amely invarians stochasztikus
lok&lis miiveletekre és klasszikus kommunikécidra. Ezen csalad tartalmazza a korabban
definialt ismert példakat 6sszefonddott allapotokra. Konstrukcionk a Hilbert tér kettos
particiojan alapul. Ezen particidknak egy szemléletes geometriai interpretaciot adtunk a
Grassmann sokasagok fogalmainak a segitsegével.

Harom-qubit 6sszefonddottsag geometriaja [31]

Harom-qubit 6sszefonddott allapotok geometriai leirasat adtuk meg. A qubitek sztochasztikus
lokalis miveleteit és a klasszikus kommunikaciot gy tekintettik, mint egy mérték szabadsagi
fokat. Az 6sszefonddott allapotokat a twistor elméletbél ismert Klein négyesek pontjaival
reprezentaltuk.

Elemi formula fermion rendszerek dsszefonodottsagi entrépiajara [32]

Négy egyrészecske allapottal rendelkezé kételektronos rendszerek kvantum korreléaciojat
irtuk le a Neumann és a Rényi —féle entropiak formuléival. Erdekes geometriai szerkezetet
talaltunk a fermion dsszefonddottsagra és kapcsolatot allapitottunk meg az &ltalanositott Pauli
elvvel.

Négy-qubit invariansok geometriaja [38]

Megmutattuk, hogy a négy-qubitek polinomidlis invariansai a CP3 komplex projektiv tér négy
pontjanak, hat egyenesének es négy sikjanak felelnek meg. Sztochasztikus lokalis operatorok
és klasszikus kommunikacio elemi 6sszefonodottsagi osztalyara ezen invariansok nagyon
egyszeri alakot vesznek fel, mely kapcsolatba hozhat6 az elemi szimmetrikus négy valtozos
polinomokkal.

Fonalas fekete lyukak és az dsszefonddottsag geometriaja [39]

Erdekes hasonldsagot talaltunk az elméleti fizika két kiilonb6zo teriilete kdzétt, mint a
kvantum informéacio elmélet és a fonalas fekete lyukak tulajdonsagai. Megmutattuk, hogy
matematikai szempontbdl hasonldsag van az STU modellben szamolt makroszkopikus fekete
lyuk tanulméanyozésa soran kapott modulusok befagyott értékei és a dyonikus toltésekkel
definialt harom qubites 6sszefonodott allapotok kanonikus alakja kozott.



Vékony rétegek magneses tulajdonséagai

Vékony rétegek alacsony energias gerjesztéseinek elsé elveken alapuld teljesen
relativisztikus vizsgalata [19]

A réz (001) feluletre rakott kobalt monoréteg magnon spektrumanak hossz hullamhosszd
viselkedesét vizsgaltuk elsé elveken alapulé modszerrel. A Dzyaloshinsky-Moriya tipusud
kolcsonhatasnak megfelelé aszimmetriat talaltunk a magnesezésre meréleges magnon
diszperzios relacio linearis tagjaba.



