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Bevezetés

Ulmer Spatz

A vizsgalandé kérdés

Belsd struktira hatisa a szérasra?

A legenda

Hosszii gerendédkat széllitanak a varosba a
Miinster épitéséhez.

A kocsikon keresztben fekvs faanyag nem fér
at a varoskapun . ..

Szélesitsiik a kaput?
vagy

Tanuljunk a fészeképitd verébtsl?

Ulm véarosanak jelképe.
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A rotor modell

® Szimmetrikus 2D forgé molekula.

® Merev de iranyithat6 belss struktara.
Jellmezsk: M, M = M x (ka)?.
e A tdmegkdzéppont csak az apertira szimmet-
riatengelye mentén mozoghat

= Két szabadsagi fok: z és ¢

_ P Py
oM " 2M

Jellemz8 paraméterek:
® x tomeg eloszlas a rotor mentén,

® ¢ :=b/a apertira méret per rotorhossz arany

A szimmetrikus rotor
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A rotor modell — a forgasi és halad6 szabadsagi fokok Gsszefonédasa

Geometriai kényszerek

Kritikus tavolsag és szog: z. és a,

Az elérhet6 forgasszog fligg a TKP koordinatatsl: a(x)

Klasszikus (geometriai) atmeneti valdsziniiség;:
Nem forgé rotorok egyenletes szogeloszlasi sokasagat foltételezve

7l _ transzmissziét megengedd rotor hajlasszogek

Osszes lehetséges rotor hajlasszdg
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A rotor modell — a forgasi és halad6 szabadsagi fokok Gsszefonédasa

Geometriai kényszerek

Kritikus tavolsag és szog: z. és a,

Az elérhet6 forgasszog fligg a TKP koordinatatsl: a(x)

Klasszikus (geometriai) atmeneti valdsziniiség;:

Nem forgé rotorok egyenletes szogeloszlasi sokasagat foltételezve

2a 2 c
T = ¢ — Z arctan | ——| .
I [m}
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Kvantumos szoérasi probléma
A rendszer |V ) energiasajatallapotat a
H|Vp) = E|Vg)
egyenlet hatarozza meg, amely koordinata reprezentaciéban

9% n? 92

Dimenzidtlan valtozékat és mennyiségeket bevezetve:

x h? -
= — =F | ——
T ka (2M(f£a)2>

Energia sajatérték egyenlet

[ 0* o

= + Ggﬂ] U (s,p) =€ U.(s,p). + Peremfeltételek
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Kvantumos szoérasi probléma

Az energiasajatérték egyenlet dimenziétlan valtozékkal

2 ? H?
H ’\I/E> =F ’\I/E> = = [asg + a@g] \115(3790) =€ ‘I/e(&SO)-

+ Peremfeltételek

A —s. < s < s, kdlcsénhatasi régio-
ban a hullamfiiggvénynek el kell tiinnie /2
a geometriailag megengedett régi6 ha-

Kélesonhatasi régié (7)
T T T

s - P P (6’98
taran és azon kiviil. ¢
(Lasd piros vonal) ¥ 0
—Q
(s) = arctan —
«(S) = arctan ——
/{|5| -7!'/2
-Sc 0 Sc
S

A transzlaciés és a rotacids szabadsagi fokok a peremfoltételek miatt dsszefonddnak.

7/26



Analitikus kdzelités
9000

Analitikus kozelités

A kvantummechanikai allapot a kdlcsdnhatasi régidban Ansatz

:E:: Vn(8) xn [@,a(s)],

A forgast leiré xy, [p, a(s)] dobozba zart részecske hullamfiiggvények kdvetik a
doboz méretének «(s)-sel jellemzett valtozasat:

;<s> o [m (;Dats?(sn] b

Xn [, a(s)] :==

Effektiv egydimenziés egyenlet a haladé médusokra

|
N
N
N

Az «(s) derivaltjait elhagyjuk = a transzlaciés médusok szétcsatolodnak.

d2
L] +e—n? ’U(S):| Yn(s) =0, n=12---
‘7

Ahol v(s) az «(s)-tél fiiggs effektiv potencial.
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Analitikus kozelités

Effektiv potencial az athaladé részecskékre

o(6)i= (3) a1 = (5) aretan ()]

—2

lllesztett fiktiv oszcillator potencial

Paraméterek: ¢ = 0.5, k = 1.

Az arctan fiiggvényt linearisan kozelitve:

10 T T T
2/ en2 ol ! : Ve
= (5" (5 = =
2 c 6r :
v(s) ! !
A masodfoki kifejezést illesztve: 4r
2r :
1 Vo
112(ve — 1 L H
UOSC(S) =g+ = I:(UCUO)] 82 -5, 0 Se

2

2
S¢

w2 v(®)(s) effektiv potencial (szaggatott piros)
osc

vosc(s) oszcillator potencial (folytonos kék)
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Analitikus kozelités

A megoldasok illesztése

Szabad rotor megoldasok: Szabad rotor megoldasok:

5 [dom €m0+ e7m8] g (o), E tm e hn(p).

m=—0o0

Kolcsonhatési régié (Z
T

/2 R\---=----- e

-2 -~ M- T -
_SC
Korlatozott rotor megoldasok: S [Transzmisszio:
] mo
% [anfa(@) +buga(@)] Xalpa@)] | |TE) =55 2 kmltnl
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Analitikus kozelités

Transzmisszi6 a bejové hullam energiajanak fliggvényében

Nem forgé részecskék esetén

20— 20 ———
() \ (b)
15k 2 15— .

5 e
y === exact
NS (=04

07650 05 1 o005 1 (k=1)
S

T
> Wosc

l\)\)—t

A fiktiv oszcillator sajatenergiai: |, = vo + <
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A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

Célunk

A szérasi probléma megoldasa tetszéleges bejové hullamra.

Az analitikus eredmények ellenérzése.

2 Boon — mo LL z — mo RL
S-matrix: 1, =)0 Spncn, €ty =300 Shcn.

A ¢, bejové és az 1, ill. ¢, kimené amplitadok linearis kapcsolata.

A kolcsonhatasi régiétél tavol

mo

(s, ) = Z [Cm ek eiikms] Pm(0)-

m=—myo
mo

\Iff(s, p) = Z [tm eikms] Sm(p)-

m=—mo
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A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

A szérasi probléma megoldasa tetszéleges bejovs hullamra.

Az analitikus eredmények ellen&rzése.

T i 4 _\m L
S-matrix: 7, =30 Spvcn, s tp, =)0 SRLc .

A ¢, bejové és az 1, ill. t,,, kimen& amplitiddk linearis kapcsolata.

Az S-matrix meghatarozasa a problémahoz tartozé Green-fiiggvény segitségével.

A retardalt Green-fiiggvényt definialé egyenlet:
[(e+in)1 — H]G(e) =1 ahol, n — 0T
A megoldas diszkrét racson egy (elvben végtelen) matrix invertalasat jelenti.

& S. Datta, Electronic Transport in Mesoscopic Systems, Cambridge, 1995.
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Eredményel Kitekin

A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

Doboz (B)

Bal drét (L)

Jobb drét (R)

: N

Kolcsonhatdsi
régié (Z

o= B N ] =

t

A probléma végessé tétele

S kiszamitasahoz elegendé a G(e) ismerete a B Dobozra megszoritva:

Sﬁfi - _6nm T 12km <BL7 ¢n| G(g) ‘BI% (bm)

mo

(Fisher-Lee relacic)

(5,0n | ¥) = Z (s, 0n| G(e) |BL, dm) 2ikm ¢m, ahol s € B.

m=—mg

[§ Fisher, D. and Lee, P., Phys. Rev. B 23 (1981) 6851.
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A Green-fiiggvény numerikus meghatarozasa diszkrét racson

Bal drét (L) Doboz (B) Jobb drét (R) Doboz (B)

\. [ J (\. [} ® [} ) [ ] (]
N

[ ] [ ]
Brs  Brs PR3 Brs Brs

"l
pr3
e o opmo/ \.BLZ.BRQ./ s ® @ ® - ®. % 5,0
e \o e
BRI

PR1 Bri  Br:

diszkrét racson egzakt

GBB(e) = [e1 - HBP — S(e)]

A félvégtelen drétok hatasat a X () nem-hermitikus korrekcié tartalmazza.

A Jobb dréttél szarmazé nem eltiing korrekcidk:

ER[BRi, BRj] ~ gR [pRi,pRj] gR = félvégtelen drét Green-fiiggvénye

% S. Datta, Electronic Transport in Mesoscopic Systems, Cambridge, 1995.

% Di Ventra, M.,Electrical Transport in Nanoscale Systems, Cambridge, 2008. 14/26
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A Green-fiiggvény numerikus meghatarozasa diszkrét racson

Az operatorok "Bal drét + Doboz + Jobb drét" particionalasa:

[ (e+inl —HLE | (70T | 0
(e +in)1l —H] = Tk | c1 —HPF | TR
i 0 ‘ (7'R)Jr ‘ (e +in)1l — HER

r GLL GLB GLR
G = GBL GBB GBR
GRL GRB GRR

(e +in)1 —H]G(E)=1 =GP formalisan kifejezhets
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A relevans fizikai tulajdonsagok és a Green-fliggvény

Green-fiiggvény Eredményel

[e]e]ele] }

Elettartam

[H2 +3()] |w)) == |¥))
= [5%0]_[Au]_[1(%/2>~]
N ~~
Az izolalt probléma Z( ) hermitikus| [X(¢) anti-hermitikus része
sajatenergidja része = véges élettartam
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Green-fiiggvény
[e]e]ele] }

A relevans fizikai tulajdonsagok és a Green-fliggvény

A Doboz formalis sajatértékproblémaja Elettartam

[H? +3()] [)) = eu |2,

Az izolalt probléma Z( ) hermitikus| [X(¢) anti-hermitikus része
sajatenergidja része = véges élettartam

A rendszer energia-spektrumanak jellemzése Allapotsiirtiség (DOS)

N(e) = éTr {Im [GPP ()]} = % /B dr (r|Tm [GPZ(e)] |r) .

1 Vu/2
NeO=5 \ §(e—euo+Ay).
© zu: (€ — epo + 8)° + (74/2)? vﬁo z#: (e =0 1)
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Numerikusan egzakt eredmények

4 w s 2 T T T T T
Allapotstriiség (DOS —\ , = — %
potsirfség (DOS) 15¢ &) &)l ]
Mely energidkon N(&?) 1k i | ]
szdmithatunk | i
rezonanciara? 0.5r ! ! J 1 l | g
O 10 720 30 40 50
A transzmisszié ! ' I I — exact
energiafliggése 0.8r . === APProx |7
0.6F €3) €6 1
e [
even oo 0.2F :“-\/"' DV RED - -"‘:
[‘1’0 (s,0) = ™ol )]

A hullamfiiggvény
abszolit érték négyzete
rezonans energiakon.
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Green-fiiggvén

Eredmények [ {iCE

0e00

Numerikusan egzakt eredmények

‘ P 2 S T 1 T .
Allapotsiiriiség (DOS) r &) %) /‘ ]
Mely energidkon N(&?) 1 ! b | ]

szdmithatunk | i

rezonanciara? 0.5 E J 1 1 ! ]
O 10 720 30 40 50

A transzmisszié L I &) 5
energiafliggése 0.8 ’
0.6 7
T(E) 0.4 Tpcl A
W3l(s, ) = 0.2 //'\'/\\/’—

_ eiklsi —b_1(c ! L 1 1

73 [91(9) — 6-1(9)] 0 s 5 35
£

A hulldmfliggvény
abszolut érték négyzete
rezonans energiakon.
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Green-fiiggvén Eredmények Kitekintés
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Osszegzés

|
Kétdimenziés belsd struktiraval rendelkezd részecske modell (merev forgas) résen
valé szérodasat vizsgaltuk kétféle modszerrel.

e Analitikus kozelités segitségével (nem forgé bemenet) a kdlcsdnhatasi régiban a
transzlaciéra vonatkozé effektiv potencialokat vezettiink be, és meghataroztuk a
transzmisszids valdsziniiséget.

® A transzmissziéban mutatkozé rezonanciak a rotor késleltetett athaladasat jelen-
tik, melyek energiajara egy a geometriai paraméterektdl fiiggd kdzelité formulat
is adtunk.

® Green-fliggvényeken alapulé mddszerrel tetszbleges energian egzakt numerikus
megoldast adtunk a szérasi problémara, és a nyert adatok segitségével jellemeztiik
a folytonos energia spektrumot.

® |gazoltuk, hogy a kozelitéseket tartalmazé analitikus megoldas alacsony energi-
akon 6l egyezik az egzakt megoldassal és ramutattunk az analitikus mddszer
hataraira is.
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Osszegzés
Megjelent cikkek

New Journal of Physics > Volume 17 > January 2015
Bruce W Shore et al 2015 New J. Phys. 17 013046 doi:10.1088/1367-2630/17/1/013046

Scattering of a particle with internal structure from a single slit
OPEN AcCESS]

Bruce W Shore, Piroska Damétar, Emerson Sadurni®, Georg sussmann® and Wolfgang P Schieich®

New Journal of Physics > Veolume 17 > February 2015
Piroska Domdtar et al 2015 New J. Phys. 17 023044 doi:10.1088/1367-2630/17/2/023044

Scattering of a particle with internal structure from a single slit: exact
numerical solutions
[OPEN AcCESS]

Piroska Domtar’®, Péter Faldi', Mihaly G Benedict', Bruce W Shore? and Walfgang P Schieich®*

@ B. W. Shore, P. D6mo6tdr, E. Sadurni, G. Siissmann, and W. P. Schleich,
New Journal of Physics, vol. 17, no. 1, p. 013046, 2015.

@ P. D6métor, P. Foldi, M. G. Benedict, B. W. Shore, and W. P. Schleich,
New Journal of Physics, vol. 17, no. 2, p. 023044, 2015.
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Kitekintés
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Kitekintés

Kisérleti lehetGségek

® Mechanikus rdcs ~ 100 nm — dontéssel csokkenthetd.
(0]
® Hélium dimer mérete: transzmisszids koefficiens mérésébsl. 62 A = 6.2nm. —
csak rotacids alapallapotban létezik.

e Atomoptikai kisérletek, elhajlas |ézer generalta racson.

(]
® Rb3" nempolaris molekula, 6.09 A hosszt. — térbeli orientacié pontosan megha-
tarozhaté

@ M. DeiB, B. Drews, B. Deissler, and J. H. Denschlag J
"Probing the axis alignment of an ultracold spin-polarized Rba molecule"

Phys. Rev. Lett. vol. 113, p. 233004, 2014.
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Vissza a klasszikus problémahoz

y y y
() b) g (c)

ANl X /?\/\N,

r-
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Vissza a klasszikus problémahoz

De lehet 3-nal sokkal tobb titkozés is . ..

Y | // ~oY
\ & 4 ¢

a L

i
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Kaotikus viselkedés jelei

Number of collisions (b/a = 0.6)

12
0.7
0.6 10
06 0.55 3
Yo 05 6
4
04 0.45
0.4 2
0.3
0.35 0
712 —1.16-1.12
®o

24 /26



A rotor modell Analitikus kozelités Green-fiiggvény Eredmények Kitekintés
00000 0000 00000 0000 000080

Kaotikus viselkedés jelei

2 Utkdzések szama adott kezdeti szog esetén
10
8 15 - __-- ]
6 n 10F - e
4 -
5| . |
2 LU
0 0 71,‘156 71.‘154 714‘152 71‘.15 714‘148
0
Végsebesség iranya adott kezdeti szog esetén
/3
T — S— -
YF
/3 21 /3 - P | R
0 /3 B
o 0 Al o O i
—/3 F° I
—n/3} R
/3 —on/3 | ke ]
0.35 ‘ —r o . . . Lo BLE A5
—116 115 —1.156 —1.154 —1.152 —1.15 —1.148

%Yo %0 25 /26



Készoném a figyelmet!
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