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Kvantumfizika a mindennapokban?

> Az els6é megépitett tranzisztor bemutatdsdra 1947. december
16-4n kerilt sor a Bell Laboratérium harom kutatdja, Walter
Brattain, John Bardeen és William Shockley révén.

» Ez a mondat elhangozhatott volna akkor:
Tranzisztor a mindennapokban.

» Taldn mindenki 6riiltnek gondolta volna Oket. Es ma?

» Eletiink ma szinte elképzelhetetlen a szamitastechnoldgia
nélkdil.
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Tranzisztor a mindennapokban!

Vakuumcsovek 1907 6ta léteztek, azonban ,, haz" méreti
szdmitégépeket épitettek beldliik.

Az 1980-as évektdl megjelentek a szamitégépek a
haztartdsokban is.

Jelenlegi processzorokban tobb millié tranzisztor van és egyre
gyorsabbak. Meddig fokozhaté mindez?

Egyre kisebb méretskaldkon (j fizikai effektusok lépnek fel:
kvantumfizikai leirdsmdd sziikséges.

A nanotechnoldgia térhéditdsa hamarosan mindannyiunk
szdmara érezhetové valik.

Kvantumos effektusokra épiilé eszkozok megolddst
jelenthetnek: kvantumszamitégépek.

2100-ban kvantumszamitégépek otthon?



Cél, motivacié: Kvantum AutoCad !7?

Motivacié és célkitiizés: A mérnoki vildgban nem épitenek minden
egyes alkalommal draga modelleket, hanem szamitégépes
programokkal tervezik és szimulaljak a rendszereket.

R. P. Feynman (1985): Kvantumrendszerek szimulacidja klasszikus
szamitégépeken exponencidlisan skdldzédik a rendszer méretével,
mig kvatumszamitégépen ez polinomidlis skdldzédasu lenne.

Kozbensé megoldads: megfeleld ilbereopans
matematikai algoritmusok
(tenzorfaktorizacid) kifejlesztése.

A feladat nehézsége olyan, mint egy
csillag megtalalasa az univerzumban. B2




Egy kis kvantumfizika

Vilagrél alkotott képiink megfigyeléseinken alapszik.

all ul guggol

» Lokalis tér dimenzidja d =3



Konfiguracids tér

» Konfiguraciés tér dimenziéja: 3V, ahol N az emberek széma

> Ez egy példa rendezetlen eloszldsra: véletlenszeriien vannak az
egyének az egyes lokdlis dllapotaikban

» Konfiguracids tér exponencialisan skaldzddik



Rendezédés kolcsonhatasok/kiilsé behatds révén

2 g K¢

» Ez egy példa rendezett eloszldsra: egyének egyes lokalis
allapotai egyfajta rendet mutatnak

» Rendezettség mérhetd korreldcidkkal, rendparaméterekkel, stb.

» A kolcsonhatasokat leiré operatort Hamilton-operatornak
hivjuk



Tancterem: diszkd

» Példaul diszkéban a tancosok szinte egymastdl fiiggetlentiil
tancolnak



Tancterem: tarsastanc

» Kotott parok alakulhatnak ki, egészen mds tulajdonsagokkal
rendelkeznek

> Eros korreldcid két egyén kozott

> Tobbi parral is lehetnek er6s korrlaciéban: egyszerre 1ép
minden paros: kollektiv médusok



Tancterem: "Bomba né" megjelenése

» Vonzd kolcsonhatas és perturbacid
» Parok felszakadhatnak

» Gerjesztett allapotok, amig a rendszer nem relaxalédik



Tancterem: "Bomba né" megjelenése

» Felszakadt parok

» "Bomba nd" koriilotte az 6t ostromlé férfiakkal: mint egy
megnovekedett tomegli részecske

» Példaul jéval lassabban tud haladni



Klasszikus eset

» Példaul lokdlis tér d=2 dimenzids (két éllapot van csak)
Két egyén (A és B helyen)

Négyféle konfiguracié lehet

A helyen egyén vagy all, vagy guggol

B helyen egyén vagy 4ll, vagy guggol
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Kvantumfizikaban mindez:

» Példaul lokdlis tér d=2 dimenzids (két éllapot van csak)

Két egyén (A és B helyen)

Négyféle konfiguracié lehet

A helyen egyén 50%-os valésziniiséggel vagy all, vagy guggol
B helyen egyén 50%-os valdsziniiséggel vagy all, vagy guggol
Osszefonédott &llapot — kvantuminformécié (g-dits)
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Matematikai algoritmusok kidolgozasa

> A rendszert két vagy tobb részrendszerre osztjuk fel.

» A részrendszer allapotainak silya mindig fiigg a kornyezettdl,
amennyiben kozottiik kolcsonhatds van.

» Tulajdonsigokhoz egy w,, sulyfaktort rendeliink, ahol
0<wa<1és) we=1

» Sziikség van kivalasztési szabalyokra: (pl. parvéalasztas)
fidk esetében: [sportos), |okos), |gazdag);

lanyok esetében a |csinos), ), stb.
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Tensor product approximation

Approximation of a single tensor, or even an ensemble of tensors
u,, y=1,...,m, in tensor product spaces,

ni ng
luy) =D U, xasy) ) @ @ |xa) €

d
x1=1 xq=1 i=1

d
V= ® cn
i=1

1

where span{|x;) : x; =1,...,n— i} = V; = C". If there is no
ambiguity with respect to the basis vectors |x;), x; = 1,...,n;, we
can identify (|uy>);7:1, with the discrete function

((Xl,...,xd) — U(x1,-..,Xd,Y)>

ie. xi=1,....,n, y=1...,m



Tenzor halézat alapu szimulacidk

A kvatumfizikai egyenletrendszerek megolddsat szimulaljuk
kilonféle tenzor halézatokon:
QCDMRG-Budapest programcsomag




A vezeto polimerek lehetnek az elektronika eszkozok alapjai

Polimerizacié hémérséklet vagy fény hatdsara:

R R
R R 1 1 R
= 1 = 1 —_—
/ 4 / + / R hv Z=\ =\ _=
Ry Ry Ry = o R, R, R,

Nobel Dij 2000-ben (Heeger, MacDiarmid, Shirakawa)

Kisérleti eredményeket numerikus szimulacidkkal reprodukaltuk.
Megbizhaté elméleti leirast adtunk egy 25 éve nyitott kérdére.

R
E - \ ry = 1.20A, (1.239)
E.p —t rq = 1.36A, (1373)
s * =1
o T re = 1.43A, (1.425)
singlet exciton R n
X, binding energ;
S A,
X, riplet Energy/eV 3BCMU 4BCMU
X, binding energy
..... PP I v Ex, 15 14
N oy ?(2 a3 ;‘;96 iaﬁm
optical | gay optical | gap S = Sopt 5 8
: (iplet|sector) Exg 20 19
T Egap 2.482 2378
S A%, = Egap — Eg 0.586 0.568
A Ep = By 10 +005 | 095 +005
minimal spin flip Epx = Agg + Af)m 236 + 0.05 230 + 0.05
excitation energy . 1.360 1.345
ALy = Egap — E7 15 +005 | 14 +005
0 G =esssecceecla.
S=0 directly measured data, approximated



Erésen osszefonddott molekulapalyak (CuyO5)

bis(-ox0) w—n?: 1> peroxo
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Orbital index

3(1.769) 13(0.381) 14.(1.493) 25 (1.927) 3(1.936) 13 (0.070) 14 (1.988) 25 (1.958)
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26 (0.029) 34 (1.810) 35 (0.567) 26 (0.028) 34 (1.942) 35 (0.550)




Kémiai kotések kialakuldsa és osszefonddottsag




Osszefonédottség és kornyezeti hatasok

[Fe(NO)**]

FeLNO

LN dw.
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() [Fe(NO)2]

o w8 ot W
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o 15 20
Orbital index
(b) Single orbital entropy

(a) Mutual information

1550 25
Orbital index
(b) Single orbital entropy




Spin siirliség eloszlds - kisérleti mérésekkel osszevethetd
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m=128 m =256 m =512 m=1024 m = 2048
(a) DMRG(13,20)[m]- DMRG(13,29)[2048] spin density differences
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m=128 m =256 m =512 m = 1024 m = 2048
(b) DMRG(13,24)[m]- DMRG(13,29)[

{81

128 m = 256 m =512 m = 1024 m = 2048
(¢) DMRG(13,29)[m]-DMRG(13,29)[2048] spin density differences (d) DMRG(13,29)
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[2048] spin density differences
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Fujitsu: K szamitégép 10.51 petaflops

Performance of over 10 Peta
» floating point number operations per second
4

(10 Peta=10,000,000,000,000,000)

K computtr

» DDMRG szimulaciék: ACM Gordon Bell Dij 2012-ben
» Processzorok szdma: 88.128
» Teljes memdéria kapacitads: tobb mint 1 petabyte

» Szamitasi kapacitds: 10,51 petaflops



Ultrahideg atomok: a modellek kisérletileg is megépithetok!

H=ty [C:‘*lygci,n aF h,c] + % S > nionior

o oo’ i

on-site interaction U, nearest-neighbour hopping t, o = 1,..., n,

fermionic anticommutation relations

Wiy ®OOe®P

SU(n) Hubbard model U—o0
" Heisenberg model

with integer No. of e~ on each site

M dand f band electron systems: to Honerkamp, Hofstetter PRL 92 170403
take into account the band

(orbital) degeneracy

B Multiband systems

> Koka Janos: "Az MTA-nak azon teriileteit, amelyek nem
szolgéljak kozvetlenil a versenyképességet, a folddel kell
egyenldvé tenni, mert csak porosodé iratokat gyartanak.”
Az MTA szerepérol, 2006. méjus 30.



Osszefoglalds

> A kvantumfizikdra épulé rendszerekben szamos Gsszefiiggés
még nem ismert, vagy éppen latszélag egymasnak
ellentmondé megfigyeléssel allunk szemben.

> A kisérleti berendezések megépitése, valamint az elméleti
szamitdsok és szimuldcidk egyltt mintegy szétvdlaszthatatlan
egységet képeznek.

> A virtudlis vildgok barmikor életre kelhetnek!

Tamogatdk:
Lendulet program, OTKA-K100908, OTKA-NN110360
European Research Area (ERA)-Chemistry
DFG(Németorszag), FWF(Ausztria), SNF(Svajc)

Koszonom megtiszteld figyelmiiket!



