A K 068340 OTKA palyazat zarojelentése

A 2007 nyaran indult OTKA palyazatunk f6 célkitlizése az alacsony dimenzids magneses €s
fermionrendszerek fizikdjanak, a bennlk lejatsz6d6 kvantumos fazisatalakulasoknak a
tanulmanyozasa volt analitikus és numerikus moédszerekkel. Ennek f6 motivacidja az volt,
hogy a fizika kiilonboz6 terlletein, az ultrahideg atomok fizik&jatél a magas atmeneti
hémérsékletii szupravezetokig, az anyagtudomanytol a kvantumkémidig taldlhatok olyan
rendszerek, amelyek alacsony dimenziés modellekkel jellemezhet6k, vagy azok egy specialis
alakjara leképezhet6k. Ezen rendszerek sajatossaga, hogy a kolcsonhatasok szerepe nem
vizsgalhatd a perturbacioszamitas maodszereivel, hiszen az erds korrelaciok és a kvantum-
fluktuaciok miatt a kélcsénhatasok lényegesen megvaltoztathatjak a rendszer tulajdonsagait,
merdben 1) jelenségek 1éphetnek fel.

Az eredetileg négy évre tervezett kutatasok befejezésere egy év hosszabbitast kaptunk,
igy ez a zérojelentés a 2007 és 2012 nyara kozott elert eredményeinkrél ad szdmot. A
publikaciok kozil kettd konyvfejezet, egy pedig akadémiai doktori értekezés, ezért ezeknél
nem jelent meg az OTKA szam. Tobb cikkiink elbiralas alatt van, egyelére csak az arXiv-ban
érhet6 el, ezért nincs még impaktfaktora.

1. Algoritmusfejlesztések a kvantuminformacié-elmélet alapjan [1-4]

Az erdsen korrelalt rendszerek numerikus tanulmanyozéasara tobb eljaras is ismert. Ezek kozil
egydimenzids modellek esetén a S. R. White altal hisz éve kidolgozott mddszer, a stirliség-
matrixon alapuld renormalésicsoport-algoritmus (DMRG) a leghatékonyabb. Ez egy valds
térbeli renormélési eljards, amellyel egy véges récson értelmezett rendszer tulajdonséagai
tanulmanyozhatok. Mar az el6z6, a 2007-ben lezarult OTKA palyazatunkban a maodszer
jelentds, a kvantuminformacid-elmélet fogalmaira épiild tovabbfejlesztésérdl szamoltunk be.
Ebben a periodusban egyrészt egy 6sszefoglalo cikkben [1] mutattuk be, hogy ezeknek a
fogalmaknak az alkalmazasa hogyan teszi lehetévé a DMRG mddszer tovabbfejlesztesét, s ez
hogyan vezet a szilardtest-fizikaban a kdlcsonhatd kvantumos rendszerek jobb megértéséhez.
Maésrészt, nemzetkézi kooperacioban részt vettiink ezekben a fejlesztésekben, amelyek
Iényegesen hozzdjarultak a DMRG mddszer altalanositdsdhoz, az un. tenzorhaldzatallapot-
algoritmusok (TNS) kidolgozasahoz [2, 3].

Egy egészen Uj algoritmust dolgoztunk ki a hosszu tavu kolcsdnhatasok kezelésére,
ami magasabb dimenzios erésen korrelalt rendszerek esetén is alkalmazhat6. Habar a DMRG
impulzustérbeli (MS-DMRG), illetve kvantumkémiai (QC-DMRG) véltozatait mar régota
alkalmazza a szakirodalom ilyen rendszerekre, a DMRG speciélis topologidja miatt az csak
egy dimenzidban biztosit hatékony optimalizalasi lehetoségeket. Kiterjesztettik a
matrixszorzatallapot-megoldast (MPS) oly modon, hogy a racspontok tobb mint két kisegitd
altérhez kapcsolddhatnak, igy lehetdségilink nyilt altalanosabb algoritmus kifejlesztésére [4].
Egy specialis valtozatot vizsgaltunk, amelyben a topoldgiat egy fa jellegii halozat adja
altalanos z koordinécids szam mellett (Tree Tensor Network State (TTNS)), ahol z = 2 felel
meg az egydimenzios esetnek. A modszerben a hosszu tava korrelaciok polinom jellegii
eltéreést mutatnak az atlagtér-kozelitésben kapott értéktdl, szemben az MPS topologiaval, ahol
ez exponencialis. A TTNS modszer szamitasieréforras-igénye Iényegesen alacsonyabb, mint a
kordbbi DMRG alapu probalkozdsoknak, amelyekben tobb blokkot renormaltak egyetlen
blokkba. Ezen felul a lokalis bazisra egy olyan uniter transzformaciét dolgoztunk ki, amely a
valds és impulzustérbeli megoldasok kozott folytonos atmenetet biztosit. Maodszeriink
hatékonysagat kvantumkeémiai rendszerekre is bemutattuk.



2. Magneses szennyezok vizsgalata [5-6]

A DMRG modszernek a Wilson-féle numerikus renormalasi csoporttal (NRG) val6 6tvozésé-
bél jott Iétre a stiriségmatrixot hasznalé numerikusrenormalasicsoport-algoritmus (DM-NRG).
Ennek olyan kiterjesztését dolgoztuk ki, amely lehetévé teszi a spektralis 0sszegszabalyok
automatikus kielégitését, a nem abeli szimmetridk altalunk javasolt kezelése pedig joval
hatékonyabb szamitési eljarasok megvalositasdhoz vezetett. Az Gj program lehetéségeit a
magneses térbe helyezett kétcsatornds Kondo-modellre mutattuk be [5], amelynél a
konvencionalis NRG-vel kapott eredmény elég nagy hibaval rendelkezik. A kod ingyenesen
letolthetd verzidjat és a kapcsolodo kézikonyvet elérhetévé tettiik a vilaghalon keresztul [6].

3. Spinlétrak lehetséges fazisainak vizsgalata [7-8]

Az egydimenzios modellektd]l a kétdimenziosak felé haladva az elsé 1épés két spinlancnak
létraba torténd Osszecsatoldsa. Ezek a modellek dnmagukban is érdekesek, mert frusztrald
kolcsonhatasok jelenlétében (j fazisok és tort kvantumszamu gerjesztések jelenhetnek meg.
Megmutattuk, hogy a paramétertér egy kiterjedt tartomanyaban ezen modellek alapallapota
topologikus renddel rendelkezd, rovid tavi, rezonald valenciakotésekbdl felépithetd allapot,
amely adiabatikusan fejlodik ki vagy a szingulett Iétrafoku, vagy a Haldane-jellegii allapotbol.
A topologikus rend ennek megfeleléen kiilonb6z6 (ellentétes) paritasu. A két fazis kdzott az
atalakulas egy lépésben is bekdvetkezhet, de bizonyos esetekben egy kdzbensd, a transzlacios
szimmetriat sérté, dimerizalt fazison keresztil torténik. Ramutattunk arra, hogy milyen
kapcsolatban van a rendszer kotéseinek topoldgiaja eés a dimerizalt fazis, illetve a tort
kvantumszamu gerjesztések megjelenésének a feltétele kozott. A gyenge csatolast hatar-
esetben a bozonizacios eljarassal attranszformalt rendszerben az analitikus renormalasi-
csoport-modszer alapjdn részletesen elemeztik a szimmetridk alapjdn megengedett
kodlcsonhatasi operatorok hatasat, a DMRG modszerrel pedig meghataroztuk a fazisdiagramot
[7]. Ezen felll, a dimerizéacids rendparamétert vizsgalva, egy specialis modell, az atlésan is
csatolt létra esetén megmutattuk, hogy a frusztraci6 nem kedvez a dimerizalt fazis
megjelenésének [8].

4. Altalanositott Hubbard-modellek vizsgalata [9-12]

Ultrahideg atomok optikai racsokon valé csapdéazasaval megvalosithatd kiserleti kdrnyezet
megfeleld lehetéséget biztosit szamos érdekes szilardtest-fizikai probléma szimuléciojahoz.
Az utdbbi években viszont nemcsak két belsd szabadsagi fokkal rendelkezd fermion-
rendszerek eldallitasa valt lehetévé, hanem harom- vagy tébbkomponensii rendszereké is, ami
uj fizikai problémak vizsgalata felé nyitott utat. EIméleti szempontbdl ezek a rendszerek a
szokasos, SU(2) szimmetridju Hubbard-modellnek az SU(n) (n > 2) szimmetriara altalanositott
valtozataval irhatok le. Az egydimenzios modell elemzését kommenzurabilis p/q betoltott-
ségekre végeztik el a bozonizacios eljarassal és a DMRG maodszerrel [9]. Megmutattuk, hogy
a komponensek n szamatol és a q betoltési paramétertdl fliggden fémes vagy szigeteld allapot
alakulhat ki, illetve, hogy bizonyos specialis bet6ltottségekre Un. kotésrendezett (dimerizalt,
trimerizalt, tetramerizalt) alapéllapoti strukturédk valosulhatnak meg a szigeteld fazisban. A
rendszert atlagtér-kozelitésben tovabb vizsgaltuk annak érdekében, hogy a rendezédések
kialakulasat vezérld folyamatokrOl képet alkothassunk. Ennek alapjan azt talaltuk, hogy a
kil6nboz6 kotésrendez6dések a spinkicserélédési kolesonhatas kdzvetlen kovetkezményeként
alakulnak ki, és megéllapitottuk, hogy a spinkicserélédés nemcsak végtelen erésségii
Coulomb-taszitas mellett jatszik meghatarozo szerepet az egydimenzios Hubbard-modellben,
hanem mér gyenge, illetve kzepesen erds csatolas esetén is [10].

Megvizsgaltuk a spinkicserélédés és a frusztracido szerepét olyan egydimenzios
elektronlancon is, amelyben a szokasos, egy racsponton haté Hubbard-kolcsdnhatas mellett az
els6-, illetve masodszomszédok kozotti antiferromagneses, Heisenberg-jellegii kicserélédést
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leird tagokat is figyelembe vettiik. A gyenge csatolasu hataresetben a bozonizécioval kapott
effektiv. modellen renormalasicsoport-transzforméacid segitségével analitikus szamolasokat
vegeztik, a lehetseges rendezett fazisokat félklasszikus kozelitésben elemeztik. Az erds
csatoladsok tartomanydban pedig a DMRG modszert alkalmaztuk. Azt talaltuk, hogy
frusztracio (masodszomszédok kozotti antiferromagneses spinkicserélddés) nélkiil spin-
stiriséghullam-allapot jellemzi a rendszert. Bar gyenge frusztricié esetén ez a fazis stabilis
marad, a masodszomszédok kozo6tti kicseréldédés erésségének novelésekor elGszor egy
kozbiils6, minden szektorban véges energiaval gerjeszthet6 fazis jelenik meg, amelyet kotés
kozponti rendez6dés jellemez. Még erdsebb frusztracio hatdsdra egy fémes, un.
Luther—Emery-fazis stabilizalodik, ahol csak a spingerjesztések spektrumaban marad tiltott
tartoméany [11].

Az Un. Kkiterjesztett Hubbard-modellt a lokalis, illetve a szomszédos racspontok kozotti
Coulomb-kolcsonhatas  erésségenek fuggvényében vizsgaltuk a DMRG modszerrel. A
probléma hatékonyabb vizsgalata érdekében a fazisdiagramot a kvantuminformacids entropiak
segitségével hataroztuk meg, ami joval pontosabb kovetkeztetések levonasat teszi lehet6vé,
mint a szokasos rendparaméterek vizsgalata. Kimutattuk, hogy a stirtiséghullam-fazis (CDW)
és a spinstraséghullam-fazis (SDW) kozott egy keskeny tartomanyban kotésrendezett (BOW),
dimerizalt fazis huzédik meg. Ezen felil meghataroztuk az egyes fazisok kozotti
fazisatalakulasok jellegét is. A szamitdsokhoz az 6sszefonddottsag skalazddasat figyelembe
vevo eljarast, a blokkallapotok dinamikus kivalasztasanak maédszerét (DBSS) is felhasznaltuk,
ezzel biztositva a megfeleld konvergenciat a fazishatarok kozelében [12].

5. Szupravezetes, egzotikus fazisok [13-16]

Az anyag olyan egzotikus fazisai, mint a magas hémérsékleti szupravezetés vagy a kvantumos
Hall-effektus, szoros kapcsolatban allnak a kiilonb6z6 spinfolyadékfazisokkal, az egzotikus
magneses rendezédésekkel. Magasabb spinii rendszerek kiilondsen gazdag struktiraju faziso-
kat mutathatnak, és ultrahideg atomokkal jol kontrollalhato korilmények kozétt vizsgalhatok.
Ez altal motivalva, kiilonboz6 spinfolyadékfazisok, illetve az azokkal versengd egzotikus
magneses rendezédések vizsgalatat kezdtiik el kiillonb6z6 geometriaji kétdimenzids racsokon.

Az er0s lokalis taszitas mind bozonok, mind fermionok esetén elsdszomszédok kozotti
spinkicseré¢lodéssel irhatd le. Ebbdl az effektiv spinmodellbdl kiindulva, az egyes szorasi
folyamatok szimmetriait kihasznélva, egy Ujfajta effektiv modellt vezettink be, amely
kilonosen jol illeszkedik az erés csatolasti hatareset egyes magneses, illetve spinfolyadék-
fazisainak leirasahoz. Modszerlinket alkalmaztuk F=3/2 hiperfinom spinti fermionok
vizsgalatara a sav negyedig tortént betoltottségénel, négyszogracson. Azt taldltuk, hogy a
gerjesztéseket, mig a masik SU(2) szimmetriaju gerjesztéseket ir le. Az alapallapotot ezek
versengése hatarozza meg: polarizalatlan esetben a jol ismert U(1) plakettfazis stabilis a
paramétertér kiterjedt tartomanyaban, mig elegendd mértékben magnesesen polarizalt
rendszernél SU(2) plakett-, vagy dimerizalt fazis jelenik meg. Az Ujfajta SU(2) fazisok
Kisérleti vizsgalatara vonatkozéan megallapitottuk, hogy esetiinkben a kvadratikus Zeeman-
tag jaruléka elhanyagolhato, és megbecsultik, hogy a magneses tér milyen intervalluméban
varhato a fazis stabilizalodasa [13].

Vonzo kdlcsdnhatas esetén az F=3/2 spinii fermionok rendszere — a szokasos szingulett
BCS-parok megjelenése mellett — kvintett parok megjelenésével szemben is instabilitast
mutathat. A kvintett szuperfolyékony &llapot stabilitasanak feltételét vizsgaltuk a spin-
polarizaltsag fliggvényében egydimenzios lancon a DMRG maddszerrel. Megallapitottuk, hogy
a modell paramétereit6l (a szingulett és kvintett szorasi folyamatokat jellemz6 csatolasoktol),
valamint a polarizaltsag mértékétél fliggéen kiilonbozé tipusu szuperfolyékony allapotok
jelenhetnek meg. Ezekben az egzotikus szuperfolyékony fazisokban mégneses momentumot



hordoz6, BCS-jellegii parok vannak jelen. Az allapot belsé szerkezetét az jellemzi, hogy az
6tds multiplicitasu (kvintett) parok kozil melyek vannak jelen, ezzel meghatarozva a
szuperfolyékony allapotra rarakddé méagneses rend jellegét is [14].

F=1/2 spinii fermionok (elektronok) egydimenzids lancéban is vizsgaltuk egzotikus
szupravezetd fazisok megjelenésének lehetdségét. Atlagtér-kozelitésben azt talaltuk, hogy a
toltéssiiriiséghullam-allapot és egy nem konvencionalis szupravezet6 egyltt is létezhet, ha az
elektronok kozotti effektiv vonzas er6ssége meghaladja a toltésstirtiség-hullam gerjesztési
spektrumaban megjelend tiltott tartomany nagysagat. A két fazis koegzisztencigja ugy valosul
meg, hogy a Cooper-parok impulzusa megegyezik a toltéssiirtiség-hullam periodicitasat
jellemz6 hullamszammal [15].

Jelenleg az ultrahideg atomokkal folytatott kisérleteket alkaliféldfém-atomokkal, illetve
hasonlo, lezart kiilsé s héjjal rendelkezd atomokkal végzik. Ezek a rendszerek igen jo
kozelitéssel magas spinti, SU(n) szimmetrikus fermion-, bozon-, illetve spinmodellekkel
irhatok le. Az F=5/2 spinti fermionrendszer SU(6) szimmetrikus modelljét méhsejtracson
vizsgalva azt talaltuk, hogy a rendszer alapallapota kirélis spinfolyadék, amely sérti az
idotiikrozési invarianciat. Ennek kovetkeztében a rendszer kvantumos Hall-viselkedést mutat,
kirdlis ¢lallapotok figyelheték meg benne, elemi gerjesztései tort statisztikdju anyonok.
Megmutattuk, hogy ezeket az alacsony energias gerjesztéseket egy Chern—Simons-tagot
tartalmazo U(1) mértékelmélet irja le. Ezaltal lehetové valhat az anyagtér és a meértéktér
kodlcsonhatasat optikai asztalon vizsgalni, ami jelentGsen egyszerisitheti a nagyenergias
fizikaban fontos szerepet jatszo rendszerek tanulmanyozasat [16].

6. A Hubbard-fizika és Kondo-fizika versengése a Kkiterjesztett periodikus
Anderson—-Hubbard-modellben [17-19]

A Hubbard-modellel egyetlen savban elhelyezkedé elektronrendszer tulajdonsagait
vizsgalhatjuk. Ehelyett gyakran talalkozunk olyan rendszerekkel, amelyekben egyszerre
talalhatok elektronok egy keskeny és egy széles, egymast atfedé savban. Ha a két sav
allapotainak hibridizacidjan kiviil a keskeny savban 1évd elektronok kozotti kolcsonhatést is
figyelembe vessziik, a periodikus Anderson—Hubbard-modellhez jutunk. A paraméterek
értékétdl fiiggden a Hubbard-modellre jellemzd fém-szigetel atalakulast figyelhetjik meg,
vagy a lokalizalt elektronok spinjeit6l szarmaz6é Kondo-effektust, periodikus rendszerben
nehézfermionos viselkedést. A periodikus Anderson—Hubbard-modellt kiterjedten vizsgéltak a
Gutzwiller-féle variacios eljarassal. Feladatul azt tliztiik magunk elé, hogy egyrészt a modellt
véges lancokon numerikusan egzaktul megoldva megvizsgaljuk a Gutzwiller-féle eljaras
pontossagat, masrészt tanulmanyozzuk a széles savban 1évo elektronok kozotti kdlesonhatas,
illetve a két savban 1évd elektronok kozotti kdlcsonhatds szerepét. Megmutattuk, hogy a
kétféle modszer altalaban jol egyezd eredményt ad még rovid lancok esetén is. Arra is
rdmutattunk, hogy az 0j kolcsdnhatasok hasonld szerepet jatszanak, mint a keskeny savon
bellli kolcsonhatasok, de eltoljak, Kiszélesitik azt a tartomanyt, ahol a nehéz fermionos
valencia ugrasa is megjelenhet. Félig tolt6tt savi rendszerekben a Kondo-szigetel6 allapotbol
a Mott-szigetel6 allapotban valo atalakulas kaptunk.

7. Egzaktul megoldhaté egydimenzios rendszerek termodinamikai viselkedésének
leirdsa [20]

Korébban kidolgoztunk egy funkcionalintegralason alapulé moddszert, amellyel a Bethe-
feltevéssel megoldhaté egydimenzios sokrészecskés rendszerek nagykanonikus allapotossze-
gében az egyensulyihoz kozeli allapotok (a nyeregponti fluktuaciok) jaruléka is figyelembe
vehetd. A taszitd, Dirac-o potenciallal kolcsonhatd Bose-gaz, illetve a relativisztikus
Lee—Yang-modell szabadenergiajanak az igy kapott O(1) nagysagrendii korrekcidja azonban
nem egyezett az irodalombdl ismert korabbi elvarasokkal, bar az ellentmondas egy latszélag
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ad hoc normalési faktor bevezetésével feloldhato volt. Ezt a nem trividlis normalasi faktort
sikerlilt egzakt mddon levezetni. A rendszer lehetséges kvantumszamai megegyeznek az
egydimenzios Fermi-gaz kvantumszamaival, de az ezekhez tartozo rapiditasokat, ellentétben a
Fermi-gézzal, egy nemlineéris egyenletrendszer hatarozza meg, igy az &llapotésszeg nem
faktorizalodik az egyes allapotokhoz tartozd allapotdsszegek szorzatara. A problémat C. N.
Yang és C. P. Yang javaslata alapjan a rapiditas eloszlasfuggvényének segitségével felirt
szabadenergia-funkcional bevezetésével oldjak fel: ezzel megkaphatd a makroszkopikus
szabadenergia (termodinamikai Bethe Ansatz), és a méar emlitett nyeregponti fluktuaciok
jaruléka. Most kidolgoztuk a Iehetséges kvantumszamkészletekre vald 0Osszegzéstdl a
lehetséges stiriségeloszlasokra valOo 0sszegzéshez vezetd transzformaciosorozat részleteit. Ez
a transzformaciosorozat nem trividlis, és a statisztikdval kapcsolatos kombinatorikai
megfontolasokon kivil tartalmaz egy integraltranszforméaciot is. Ez eredmenyezi a fent
emlitett Jakobi-determinans alaki normalasi faktort, és a neki megfeleld, ugyancsak O(1)
szabadenergia-korrekcidt. Ezzel egzaktul megmutattuk, hogy a Yang és Yang altal bevezetett
szabadenergia-funkcional hasznalata csak vezetd rendben pontos, az azt kovetd korrekciok
esetében mar nem.

8. Polidiacetilén-szalak energiaspektruma [21]

Polidiacetilén-szalakban a m-elektronok fizikajat jol leir6 Hamilton-operator gerjesztési
spektrumat vizsgaltuk. Ezekben az anyagokban a csupasz energiagap a kiserletileg meért
egyrészecskes gap értekének csupan a fele, illetve az exciton kotési energiaja 0,5 eV, ami kb.
20%-a az egyrészecskés gapnek. Ebbol adodoan, illetve a hosszu tavu Coulomb-kdlcsonhatés
miatt a kicserélodés és a korrelaciok kezelése numerikusan szinte egzakt vizsgalatot kovetel
meg, amit az altalunk fejlesztett DMRG mddszer nem lokalis valtozataval értiink el.
Felhasznadlva az un. Hubbard-Ohno- és az egydimenzios learnyékolt koélcsonhatast,
reprodukdltuk a szingulett exciton kisérletileg mért Kkotési energiajat, illetve
polarizalhatosagat. Eredményeink egyben arra is ramutattak, hogy az energiaspektrumban a
szingulett excitonallapot alatt optikailag sotét allapotok is elhelyezkednek — a Kisérleti
eredményekkel egyezésben. Ezen felll talaltunk egy masodik, magasabban fekvo
excitonallapotot is kb. 0,1 eV kotési energidval.

9. Kvantumkémiai alkalmazas [22]

Atmenetifém-klasztereket vizsgaltunk a kvantuminformécié-elmélet 6sszefiiggéseivel és a
DMRG modszerrel. Elséként a [Cu0,]*" nyitott d héju atmenetifém-klaszter kiilonbdzé
izomerjeit vizsgaltuk. RA&mutattunk az 6sszefonddottsdg és a kdlcsonhatas lokalizécidja kdzotti
versengésre, majd bemutattuk a konfiguraciés kolcsonhatasra ¢épiilé, entropia alapd,
dinamikusan Kiterjesztett aktiv tér (CI-DEAS) modszeriinket, ami biztositja, és nagyban
megndveli a DMRG algoritmus konvergencidjat. Tobbféle, 6sszefonddottsagon alapuld
rendezési algoritmust vizsgaltunk, illetve a grafelméletbdl jol ismert spektralis analizis
Osszefliggeseit is bemutattuk a kolcsénds informéacidé optimalizalasa soran. Részletesen
vizsgaltuk a molekulapalyak korrelécidjat az dsszefonodottsag alapjan. Mindezt felhasznalva
meghatéroztuk a [Cu,0,]*" két izomerjének energiakiilonbségét, ami a kémiai hibahataron
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