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A Kutatasi Tamogatasi Szerzodés 2. sz. mellékletében megadott kutatdsi program meg-
valdsitasa soran — az abban kit{izott célokat elérve — 0sszesen 21 publikacié sziiletett. Fzeket
a jelen zardjelentés tn. kozleményjegyzéke tartalmazza. Az aldbbi pontokban (1-10) a
részletes Osszefoglalast adom meg, az emlitett publikdcidkban kozolt eredmények célszerti

csoportositasaval. A vonatkozd publikacidkat az adott pontok végén felsorolom.

1. Osszehasonlité szdmitdsokat végeztiink, kvantum és klasszikus (impakt paraméteres)
széraselméletek felhasznaldsaval, nehéz ionok elektrongazban vald fékezodésére. Az ener-
giaveszteségi folyamat statisztikus jellegének megfeleloen az in. transport és straggling
hataskeresztmetszeteket elemeztiik. Ezek a hataskeresztmetszetek a differencidlis kereszt-
metszetbdl a (1 —cos ) és (1 —cosl)? silyozasokkal adédnak. A részletes szdmitasok alapjan
meghatdroztuk azt a paraméter tartomanyt [t6ltés nagysdga (Z), drnyékolasi hossz (R) és
szorasi energia (E)], amelyben a klasszikus kozelités kvantitativ médon hasznalhat6. Az
un. Mensing tipusi drnyékolt potencidl esetén, V(r) = —(Z/r)[1 — (r/R)|O(R — r), a
[(Z/R)/E] < 1 feltételt kaptuk. A keresztmetszetekre vonatkozé analitikus eredmények, a
megszoritas mellett, fontosak lehetnek tovabbi szimulacidos mdodszerek alkalmazasaban. A
szarmaztatott straggling keresztmetszet véges az R — oo esetben is, amikor visszakapjuk a

korabban még Niels Bohr altal meghatarozott alakot.

Publikacidk: Phys. Rev. A 71, 062902 (2005), Phys. Rev. A 78, 012902 (2008).

2. JO6l ismert tény, hogy az ionok egységnyi ttra esO energiavesztesége a sebességiik
linedris fiiggvénye kelléen kis (v — 0) sebességeknél. Tovabbd, az emlitett limeszben, ez
a fékezd erd az ion rendszédmdaban (Z7) egy oszcilldlo fiiggvény. Megvizsgaltuk a relativ
kinematika szerepét a kapcsoldédd transzport keresztmetszetben adott elektron—arnyékolt-
ion kolecsonhatasi potencidlok esetében, amelyeket a DFT un. Kohn-Sham eljarasaval
hataroztunk meg. Ilyen modon azt talaltuk, hogy a Zi-oszcillacioban jelentés valtozasok

adddnak az ion-sebesség novelésével, mar az elektrongaz Fermi sebessége alatt is.

Publikacidk: Phys. Rev. B 74, 073302 (2006), NIM B 256, 182 (2007).



3. A DFT Kohn-Sham moddszerét hasznalva megvizsgaltuk, kis ion-sebességeknél, az
elektrongazra szamitott Zi-oszcillaciék spin-polarizaciétdl vald fliggését is. Azt taldltuk,
hogy adott elektrongaz stirtiség esetén az oszcillaciok amplitidoja valtozik elsésorban a po-
larizaciotol fiiggden. Ezt a fézistoldsok energia szerinti derivaltjanak (a Fermi energidnal)

érzékenysége okozza. Paramaégneses elektrongaz esetében nincs ilyen jellegti jarulék.

Publikacié: Nucl. Instrum. Methods (NIM) B 258, 79 (2007)

4. Az irodalom elsd elméleti szamitasat végeztiik el iddfiggé DFT modszert hasznalva
nemrelativisztikus proton és antiproton energiaveszteségére fém-klaszter target esetén. A
teljes, dinamikus arnyékolas nagyon rovid ido alatt felépiil. Lényegében az tin. attosecond
skalan. A toltés eldjeltél (Z = £1) valé fiiggés jelentés marad v = 3 — 4 ion-sebességekig,
atomi egységekben. Ez az elméleti eredmény nagyon jo egyezésben van CERN-i mérésekkel
fém targetekre. A kisérleti proton energiaveszteség nagyobb mint antiproton esetében és az
adatok csak az aszimptotikus (v > 1) tartoményban simulnak egybe. Vagyis a perturbativ
limeszben, ahol mar az elsérend Born kozelités is megfelel6 lesz. Tovabbi fejlesztést igényel,
vonz6 bombéazo ionok esetén, az elektron befogés-leadds (capture-loss) folyamata és annak

a mérhetd energiaveszteségben megmutatkozé kvantitativ hatéasa.

Publikacié: Phys. Rev. A 75, 042902 (2007).

5. Az elektronstiriiség-eloszlas analitikus tulajdonsagai a kolecsonhatd sokrészecskés rend-
szerek jellemzésében nagyon fontosak. Egy elektrongazba helyezett vonzo toltés esetére
megmutattuk, egy matematikai tétel feldllitasaval, hogy a teljes elektronstiriiség masodik
derivaltja (curvature) analitikus fliggvény akkor is, ha egy 14j kotott dllapot jelenik meg
a folytonos (szért) allapotok mellett. Ezt az eredményt felhaszndlva megadtuk az tn.
egyrészecskés striség-matrix diagondalisara vonatkozé harmadrendii differencial egyenlet

(March és Murray) explicit megoldését is egy egyszerii effektiv kdlesonhatés esetében.

Publikacidk: Phys. Rev. B 72, 125113 (2005), New Journal of Physics 8, 299 (2006),
Phys. Letters A in press [DOI: 10.1016/j.physleta.2009.06.051].



6. Modszertani vizsgalatokat végeztiink szamos, fizikailag motivalt problémakdrben.
Részletesen elemeztitk a két-dimenzids (2D) potencidlszérast.  Fontos alkalmazdsként
a két-centrum szérast jelolom meg ebben a vonatkozasban. Két-centrum problémék
megolddsa a modern feliiletvizsgalati (STM) mddszerek adatainak helyes értelmezésénél
nagyon aktudlis. Kvantifikaltuk a matrix-elemben az amplitidok osszegzése miatt 1étrejovo
interferencia jelenséget. Ramutattunk a molekula-orientdciotol vald fliggésre integralt
keresztmetszetek (2D-ben ez hossz dimenziéji) praktikusan el6fordul6 eseteiben. A taszitd
(arnyékolt) kolesonhatds modellezésével elemeztitk a homogén (2D) elektrongédz gerjesztett
elektronjanak un. élettartamat. Analitikus eredményeket szarmaztattunk erre a megfigyel-

het6 mennyiségre, amelyek 1ézeres kisérleti adatok megértésében fontosak lehetnek.

Publikacidk: J. Math. Phys. 46, 072104 (2005), Phys. Chem. Liquids 44, 571 (2006),
Phys. Chem. Liquids 46, 481 (2008).

7. Egy lassan mozgd (migrating) toltés koriil, vagy egy sztatikus toltés koriil transz-
port folyamatban, az elektronstirtiség- és aram-eloszlas kvantum mechanikai meghatarozasa
nehéz elméleti feladat még egyensulyi esetekben is. Az ion-fékezodés témakorében szerzett
tapasztalataink felhasznélasaval — a kontinuitasi egyenlet adta megszoritdas mellett — ele-
meztiik ezt a jelenségkort. Azt taldltuk, hogy a migraciés folyamatban az tn. direct-charge
a szoérocentrum toltésallapotatodl jelentosen fiigg. Hasonld fizikai eredmény adddott a lassu

ion koriil kialakulé in. dipolar backflow amplitudéjara is.

Publikacidk: Phys. Rev. B 76, 073301 (2007), Journal of Physics: Condensed Matter
20, 285218 (2008).

8. Az OTKA tamogatasaval elért egyik kiemelked6 eredménynek tartom egy fizikailag
motivalt in. two-level system (egy fémbe helyezett elmozdulé hidrogén atom) és a vezetési
elektronok csatolasanak kvantitativ meghatarozasat. Azt talaltuk, ellentétben a szokasosan
feltételezett perturbativ becsléssel, hogy a csatolas a szorasi fazistolasok korlatos fliggvénye
lesz. Ez a tény azt eredményezi, hogy nem kaphato ily médon egy tin. two-channel Kondo

effektus, melynek a Fermi folyadéknal megszokottol eltéro skaldzasa van.

Publikacié: Journal of Physics: Condensed Matter 21, 175701 (2009).



9. Az elektronok korrelalt mozgasa a fermionos soktest-probléma fundamentalis
osszetevoje. A kolesonhatas miatti — a relativ mozgasban jelentkezo — hatas kvantitativ
leirdsa a kvantummechanika centrélis kérdése, amely a szokasos (pl. Hartree-Fock) atlagtér
elméletektol eltéré6 modszereket igényel. Az tGn. nemszepardlhaté korrelacié analizise
egy nagyon aktiv kutatasi teriilet, amely interdiszciplindris jelentéséggel bir. Ezen a
fontos teriileten meghataroztuk — egy két-elektronos model atom esetére — az elektronok
térszerii Osszefonddottsaganak (spatial entanglement) jellemzéséhez sziikséges in. g¢-rendi
egyrészecskés sirliség matrixot. A striiség matrix segitségével kiillonbozo entrépidkat
szarmaztattunk. Az entrépia maximum elvének felhasznaldasaval korlatot adtunk meg a ¢-ra,
amely ¢ € [0.5, 1]-nek adédott. Ramutattunk az informaciévesztés matematikai gyokerére a
trace-képzésnél. Egzaktul meghataroztuk a modell atom singlet allapotdhoz tartozo teljes
energia Osszetevo tagjait. Ez az eredmény nagyon fontos lehet tovabbi munkakhoz, amelyek

a striség-matrix-funkciondl elmélet praktikus hasznalatahoz kapcsoldédnak.

Publikacié: Phys. Rev. A 79, 052501 (2009).

10. A pélyazat masik kiemelkedd eredményének az elektron-parkorrelacié teriiletén
végzett szisztematikus kutatdasok révén nyert kovetkeztetéseket tartom. A f6 motivaciot az 0j
szupravezet$ anyagok (cuprates, pnictides) kisérleti vizsgalataindl taldlt in. pseudo-gap fézis
és az azzal asszociélt un. precursor-pairing adta. Egyetértés van a kapcsolédé (nagyon kiter-
jedt) irodalomban, hogy az el6bbiek megértése egy kulcs dsszetevd a szupravezetési mech-
anizmus teljes elméleti megértéséhez. Vizsgdlataink sordn meghatéroztuk (két dimenzids
elektrongédz esetében) egy fizikailag megszoritott és szimmetrikus eljardssal szarmaztatott
effektiv elektron-elektron kolesonhatds (input interaction) felhasznalasaval, a kotott allapoti
energiakat az elektrongaz strtségének fliggvényében. Dome-like viselkedést kaptunk, ami a
részletes kisérleti (uSR) adatoknak megfelel. Az tin. Cooper-csatorna kétrészecskés Bethe-
Salpeter egyenletének gombharmonikusokkal kifejezett megoldasabol a kb. T = 200 K
maximalis homérsékletet kaptuk, amelynél az uin. precursor-pairing jelensége fellép. FEz
jol egyezik a kisérleti (STM és STS) tényekkel. FEzen a teriileten tovabbi, nemzetkozi

kooperacioban végzett kutatast tervezek.

Publikéciék: Phys. Rev. B 72, 075117 (2005), Phys. Rev. B 74, 115411 (2006), Phys.
Rev. B 75, 233105 (2007), New Journal of Physics 11, 063012 (2009).



