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Klasszikus rotor

Klasszikus rotor

@ Szimmetrikus 2D forgé molekula.

A szimmetrikus rotor

Y

@ Merev de iranyithaté bels6 struktara.

Jellmezék: M, M := M x (ra)?.

@ A tdmegkdzéppont csak az apertira 74N
szimmetriatengelye mentén mozoghat " Ib

= Két szabadsagi fok: x és ¢ / x v
pi /

_ P N
2M  2M

Jellemz8 paraméterek: « tdmeg eloszlas a rotor mentén,
¢ := b/a apertira méret per rotorhossz arény



Klasszikus rotor

Klasszikus rotor

Kényszerek

Geometriai kapcsolat a tomegkdzéppont x helye és a megengedett forgasi
szogek kozott, harom jellemzé esetben.




Klasszikus rotor

Klasszikus rotor

Honnan érz6dik az apertara hatasa?

Kritikus tavolsag =, := /a2 — b2, és szdg

o, := arctan — = arctan ———
Te Cl2 — b2

Az athaladas és visszaver6dés soran elérhets szog

b
lo| < a(z), ahol o () := arctan Tl

||

‘g - @‘ < o (z), ahol " (z) := arcsin —-
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Klasszikus rotor
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Geometriailag megengedett (piros és kék ) illetve tiltott

(sziirke) forgasi sz6gtartomanyok
tasi régiéban. (¢ =0.5 és k = 1)

az |z| < z. kélcsdnha-




Klasszikus rotor

Klasszikus rotor

A kritikus szog ¢ := b/a-val kifejezve:

b
o, = arctan ——— = arctan
a? — b2 1-c¢c

Ze

A klasszikus (geometriai) atmeneti valészintiség

Nem forgé rotorok egyenletes szdgeloszlasa sokasagat foltételezve

Tl _ transzmissziét megengedd rotor hajlasszogek
N Osszes lehetséges rotor hajlasszog i

2 2
T = e 2 arctan [C] .

s s 1/12_62




Kvantumos rotor

Kvantumos rotor

A rendszer |¥ g) energiasajatallapotat a
H|Vp) = E|Vp)
egyenlet hatarozza meg, amely koordinata reprezentaciéban

h? 02 n? 02

Dimenziétlan valtozékat és mennyiségeket bevezetve:

Energia sajatérték egyenlet

[ 0% 02

= + 8<,02] U (s,p) =€ U(s,p). + Peremfeltételek




Kvantumos rotor

Kvantumos rotor

Klasszikus forgasi kényszerek mint kvantumos peremfeltételek

Kolesonhatési régié (Z)

1
5= —v1—¢c2 T)2p T N e
K
a)(s) := arctan < o ol ]
K| s| ” 200

o) (s) := arcsin(k|s])

—7[2b=zmooeer e

A —s. < s < s, kdlcsonhatasi régidban a hullamfiiggvénynek el kell tiinnie
a geometriailag megengedett régié hataran.

T (s,0=+a®(s)) =0, illetve T (s,5=+al"(s)) =0.
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Kvantumos rotor

A transzlaciés és a rotacios szabadsagi fokok a peremfoltételek miatt
Osszefonédnak.

A megoldast az alabbi alakban keressiik

an X?’L (p’ ( )]7

ahol  xy, [p, a(s)] := ci(s) sin [

arlpmal®)]
2a(s) ] (0= 27000

Tehat a forgast leiré xn [¢, a(s)] dobozba zart részecske hullamfiiggvények kdvetik a

doboz méretének a(s)-el jellemzett valtozasat.

Behelyettesitiink az energia-sajatérték egyenletbe
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Kvantumos rotor

Altalanos egyenlet a médusokra

i [én <j; te— (22&))2) +

m=1

P2t (L) £ — o (22)+  (£2)| =0

0 ha n=m,
A = ntm nm
nm 1+ (=)t ]m ha n # m.

1 m2n2
1 + D ha n=m,
Bpm =

3 2 2
Gl )
(n? —m?)
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Analitikus kozelités

A moédusokat szétcsatol6 kozelités

Nem tal gyorsan valtozé «(s) fiiggvényre elhanyagolhatjuk az «(s) deri-
valtjait is tartalmazo tagokat, igy megsziintetjiik a csatolast.

A fiiggetleniil terjedd transzlaciés médusokra vonatkozé egyenlet:

ds?

d? ) )
{ +e—n? vm(s)} 1,()51/])(5) =0, j=tr; n=1,2---

Effektiv potencial a visszaver6d6 és az athalad6 részecskékre:

)2 [ (5)]"2 = (gf [arcsin |xs]] 2,

v (s) == (g)Q [a®(s)]"2 = (g)2 [arctan (Fjﬂ)] -

™

v (s) = (5




Analitikus

Analitikus kozelités

Az effektiv potencialok jellemzése

Visszaverddo: 40 ! ! ' ! !
2 S o
w)(s):(f) [arcsin |rs]] 2 o 20F Ty of IT \i I
L 2 o A Ml T
1) S R T B
—S. —S5, 0 Sc Sc
( Y 10 I‘ : T : T
Athaladé: 8- N oA A
- o SToriNG L
2 2 vy AN R
v®(s) := <E> |:arctan (L):| ok I 5 -
2 sls| B ettt B
. / 75( —S¢ 0 -5'( S“
S
A tomegeloszlas paraméter értéke: k = 1.
szaggatott kék vonal: ¢ :=b/a = 0.5; piros vonal : ¢=0.9
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Analitikus kozelités

Oszcillator potencial illesztése

Az apertira kozepétdl tavolabb linearisan kozelitjik az arctan fliggvényt:

w00) = (3)" farctan ()] = (B)" ()"~

f 2‘ 10
s
'Uosc(s) = UO+(067'UO) () 8r
C 6
v(s) WL
ahol oL
ve = v (£s.); vo = v (0)

A v®)(s) effektiv potencial (szaggatott piros) és az 6t kozelits
Uosc(8) oszcillator potencial (folytonos kék) (¢ = 0.5 és k = 1)
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Analitikus kozelités

Kolesonhatdsi régié (Z)
T T

A A [~ 7 Transzverzalis médusok
Qe _ 1 i2mep
© ok 20 (s) i dm(p) = ﬁe

—Q

VA Lo

Y0 = Y [om e + 1 40] ().

m=—0oQ
o

WU (5 ) = Z [t,,,,eik’”s] dm(p).

m=—0o0
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Analitikus kozelités

Kolesonhatdsi régié (Z)
T T

R | S ——— S— .

— +e—n? vosc(s)} n(s) = 0|= 2 lin figgetlen mo. f,,(s) és gn(s)




Analitikus

Analitikus kozelités

Kolesonhatdsi régié (Z)

) S——— . L C ]
Haladé moédusok szama:
78 2m0 +1
© 0k 20! (s) _
—Q =
c \I/gl) \112”) \Ifg”) mo : L\/E/2J

Transzmisszié és reflexié

1 & R
TE) =3 > Fmltul, RE)=7- > Fnlrml®

m=—mgo m=—mg

A megoldasok s = +s. hatarokon valé illesztésébdl ¢,,, és r,, meghataroz-
haté (linearis egyenlet rendszer).
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Analitikus kozelités

Az effektiv oszcillator potencial és a transzmisszié kapcsolata

2
S
Uosc(3> =g + (vc - UO) () =1+ %wgsc 82

A fiktiv oszcillator sajatenergiai:

20— T T ! :
(@

J—
Ut
T

5
I \\’/ 11




Analitikus

Analitikus kozelités

Y
t
i
i
4

A transzmisszié energiafiiggése nagyobb energia tartomanyt nézve,
kiilonb6z6 ¢ apertira méret per rotorhossz arany esetén. (k=1)

A szaggatott gorbe az aldbb bemutatandé egzakt szamolas eredménye.
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A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

Kolesonhatdsi régié (Z)
T T




Green

A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

S matrix
A sz6rési probléma megoldasa tetsz6leges bejovs hullamra. A lineéris kap-

csolat meghatéarozasa a ¢, bejové és az r,, ill.t,, kimend amplitadék
kozott.

mo mo
P = E LL A _ § : RL
T'm = Smn Cn, €s by = Smn Cn.

n=-—mgqo n=-—mgqo

SLL SLR c r
[ S S ] [0] - {t} ’

Z%():_mo km|tm|2 . R(&) _ Z%():_mo km|r'rrz|2
m ) m .
Zm():_mo km|cm|2 Zmoz_mo km|cm|2

T(e) =




Green

A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

Az S matrixot a Green-fliggvény segitségével hatarozzuk meg.

Green-fiiggvény definiciéja

Green fliggvény koordinata reprezentaciéban:

e+in+ 87522 + 85022 Ge(s, ;8 ,¢") =08(s—8)d(p — ).
Absztrakt operator egyenlet
[(e+in)1 —H]G(e) =1
Ahol, az infinitezimalis 7 — 0T biztositja, hogy a retardalt Green-
figgvényeket kapjuk.

Diszkrét racs reprezentacidban tehat a [(¢ +in)1 — H] végtelen
matrix inverzét kellene kiszamolnunk.




n otor \ t Green

A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

Particionalas: a probléma végessé tétele

"Bal drét + Doboz + Jobb drét"

Doboz (B)
" A
© 0l Baldrét (L) K‘;};;‘;“é‘f)ta“ Jobb dré6t (R) |
v
—7/2 ‘ ‘

“D —s. 0 S D
S

@ H. Feshbach, ,Unified theory of nuclear reactions,”
Annals of Physics, vol. 5, no. 4, pp. 357 — 390, 1958.

@ H. Feshbach, , A unified theory of nuclear reactions. ii,”
Annals of Physics, vol. 19, no. 2, pp. 287 — 313, 1962.




Green

A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

Green-fiiggvénybdl hullamfiiggvény és S matrix

A hullamfiiggvény a B Dobozban a probléma Green-fiiggvényének ismere-
tében egzaktul kiszamithaté:

mo

(8,0 | ) = Z (s, on| G(&) |BLy pm) 2ikm, ¢m, ahol s € B.

m=—myo

Innen adédik az S matrix és G(e) kapcsolatat leiré un. Fisher-Lee relacic:

| Sa, = —b4pBnm + 12km (By, &nl G(e) 1By $m) | p,q € {L, R}




Green

A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

Green-fiiggvénybdl hullamfiiggvény és S matrix

A hullamfiiggvény a B Dobozban a probléma Green-fiiggvényének ismere-
tében egzaktul kiszamithaté:
mo

(8,0 | ) = Z (s, on| G(&) |BLy pm) 2ikm, ¢m, ahol s € B.

m=—myo

Innen adédik az S matrix és G(e) kapcsolatat leiré un. Fisher-Lee relacic:

| Sa, = —b4pBnm + 12km (By, &nl G(e) 1By $m) | p,q € {L, R}

Kovetkezmény:

Csak a Dobozban kell meghataroznunk G (¢)-t

De nem az izolalt Doboz Green-fiiggvénye kell, hanem az egész probléma
Green-fliggvényébdl a Dobozra vonatkozé rész.




Green

A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

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

[ (e +in)1 — HLE (vt 0
[(e+in)l —H] = L ¢l — HPB R
i 0 (BT (e +in)1 — HEF
r GLL GLB GLR
G = GBL GBB GBR
GRL GRB GRR

[(e+in1—H|G(E)=1 = G formalisan kifejezhets ]




tumos rotor \ t Green

A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

A dobozra megszoritott Green-fiiggvény

"Bal drét + Doboz + Jobb drét" médon particiondlva a Dobozra meg-
szoritott Green-fiiggvény:

GBB(e) = [e1 - HBP — ()] ' |

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

Az ¥ := 3L 1 BF korrekci6 diszkrét racson kiszamithaté:
»P .= 7P gP (+D)1, D c {L,R},

ahol 7P tartalmazza a drétok és a Doboz csatolasat, g pedig a félvégtelen
drétok analitikusan kiszamithaté Green-fiiggvénye.

Q S. Datta, Electronic Transport in Mesoscopic Systems.

Cambridge Studies in Semiconductor Physics and Microelectronic Engineering,
Cambridge: Cambridge University Press, 1995.
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A szérasprobléma megoldasa Green-fliggvénnyel

Diszkrét racson

"Bal drét + Doboz + Jobb drét" médon particionélva

Bal drét (L) Doboz (B) Jobb drét (R)

[ ] [ ] [ ] (_\0 ([ ] 0/ \0 e [ ] [ ]
pL3 Brs Brs PR3

[ ] [ ] [ ] psz \BLZ .Bm( \.pm [ ] [ ] [ ]

[ ] [ ] [ ] pm( \Bm .Bm( \.pm [ ] [ ] [ ]

"Els6 szomszéd" csatolas a félvégtelen drétok és a Doboz kozt:

1 1
= 5> 1Buidpril, =55 |Brifpril.
As As

i€L i€ER

A korrekcié nem eltiin matrixelemei: D € {L, R}

1
2P [Bp;, Bpj] = Agt 9" [ppisppj]



Green

A relevans fizikai tulajdonsagok és a Green-fliggvény

Elettartam

A Doboz formalis sajatértékproblémaéja:

[H? +2@)] [0)) = eu |0

Az izolalt probléma
sajatenergiaja

N /"
Cu= [5/%0]_[Aﬂ]_[i(%:! 2) ]

Y.(e) anti-hermitikus része
= véges élettartam

[E (¢) hermitikus része]




itikus Green

A relevans fizikai tulajdonsagok és a Green-fliggvény

Spektralis fuiggvény

ABB(e) = i[GBB(e) — (GBB(e))T] = QIm[GBB(E)}.
A Green-fliggvény sajatfliggvények szerinti formalis kifejtése alapjan
ABB () |\I,B><\I/B‘ Tu )
ZN: —en0+ AL + (7,/2)

Allapotsiirtiség (DOS)

A rendszer energia spektrumat jellemz8 mennyiség

N(e) = %Tr [ABB(c)] = %/Bdr (x| APB(e) |r)

! /2
NEO=5 . §(e—euo+Ay).
( ) s ZU': (5 — 5”70 aF AN)2 ("yu/2 7#4’0 Z ;0 1 )




Eredmények

Numerikusan egzakt eredmények

A DOS elemzése, hamis rezonancia lehetéségek kisziirése.

Mely energidkon szamitha-
tunk rezonanciara?

Nagy élettartam allapotok? ~ N(9)

A Kolcsonhatasi  régiéra %
jellemz8 rezonancidkat ki- | | (0)
sziirhetjiilk a Doboz arrébb Ne) |
cslsztatasaval ' — }x AP S
06 10 20 30 10 50
€
1 Vu/2
NE)=—3 2 p
T (e —epo0+ AL+ (/2)




Eredmények

Numerikusan egzakt eredmények

A transzmisszi6 energiafiiggése ""nem forgé" bejové hullam esetén

A DOS (N(g)) mu- 1;_ ' ' & |& "
tatja meg, hogy mely  N(e) 1r ! 3
energidkon szamitha- 02 l — H T
tunk rezonanciara. 10 1.0 QIO 3.0 40 o0
— cgrakt
1 ) *Sf 5 - ]
Po(p) = NG (RTINS ]
O 10 20 30 10 50
g
A transzmisszi6 energiafiiggése | U5 (s, ) = %%y () |, "nem forgs"
bejové hullam esetén, Gsszevetve az analitikus kozelitésb6l szamolt ered-
ménnyel. (¢ =0,5)




Eredmények

Numerikusan egzakt eredmények

A transzmisszié energiafiiggése "nem forgd" bejovd hullam esetén

A dobozban kialaku-
[6 hullamfiiggvény re-
zonans energiakon N
1 ~___
08t |
1 06 el . Eo) | A
bo(p) = N e 0.4 \v/\ o -
02f ﬂ 1
ki 10 20 30 10 50
£
A transzmisszi6 energiafiiggése | U5V (s, ) = e**¢po(p) |, "nem forgs"
bejovs hullam esetén. (¢ = 0,5)




Eredmények

Numerikusan egzakt eredmények

A transzmisszié energiafiiggése "ellentétesen forgé" bemenet esetén

2 e e
A _DOS (N(e)) mu- 15¢ (&) (&)
tatja meg, hogy mely  N(e) 1r 3 3
energidkon szamitha- 0'3' l i H iy
tunk rezonanciara. 10 10 20 30 40 20
T .
0.8F
| T() "9
= —e"¥ =) o4l
¢+1() N 0.4 N/
0.2
. . /N .
0 10 20 30 10 50
g
1

A transzmisszi6 energiafiiggése | W99 (s, @) = elF1¢

7 [91(¢) — d-1(0)] |,

"paratlan" bejové hullam esetén. (c = 0,5)




Osszegzés

Osszegzés

Kétdimenziés belsé struktiraval rendelkez részecske modell (merev
forgas) résen valé szérédasat vizsgaltuk kétféle médszerrel.

@ Analitikus kozelités segitségével (nem forgé bemenet) a transz-
laciéra vonatkozo effektiv potencialokat vezettiink be.

o Green-fliggvényes mddszerrel egzakt numerikus megoldast ad-
tunk a szérasi problémara.

@ Igazoltuk, hogy a kozelitéseket tartalmazé analitikus megoldas
alacsony energidkon jél egyezik az egzakt megoldassal.
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Osszegzés

Megjel k

New Journal of Physics > Volume 17 > January 2015
Bruce W Shore ef 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 Dométar?, Emersan Sadurni®, Georg Siissmann® and Wolfgang P Schieich®

New Journal of Physics > Volume 17 > February 2015

Piroska DOmGtor ef al 2015 New J. Phys. 17 023044 doi:10.1088/M1367-2630/17/2/023044

Scattering of a particle with internal structure from a single slit: exact
numerical solutions

OPEN ACCESS

Piraska Domator'®, Peter Foldi', Mihaly G Benedict', Bruce W Shore? and Walfgang P Schieich®*

@ B. W. Shore, P. D6motdr, 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.



http://stacks.iop.org/1367-2630/17/i=2/a=013046
http://stacks.iop.org/1367-2630/17/i=2/a=023044

Osszegzés

Készoném a figyelmet!

Munkankat az OTKA tamogatta T81364 témaszam alatt.
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