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Bevezetés

A PhD-kutatémunkam koézéppontjaban tovabbra is a stirtiségmatrixos renormalasicsoport-
algoritmus (DMRG-algoritmus), illetve az eljaras matrixszorzat-allapotos (MPS) reprezenta-
cija all. Idom jelentds részében az MPS alapu algoritmusok optimalizalasaval foglalkoztam.
Ezen kiviil egy érdekes racsmodell numerikus analizisét kezdtem el.

Az aktualis félévben elvégzett kutatasok ismertetése

Az elmilt félévben megkezdett DMRG-algoritmus és a kiils6leg korrigalt (,,tailored”) Co-
upled Cluster algoritmus 6tvozését megcélzd projekt a befejezési fazisba érkezett; az eljaras
elméleti és numerikus letisztazasat végeztiik el. A moddszer numerikus hibaanalizisét a Ng
molekulan keresztiil mutattuk be [1], a kézirat a Journal of Chemical Theory and Computati-
on folybiratban elbirdlas alatt van. Ebben a munkaban a DMRG altal eloallitott MPS alakt
hullamfiiggvénybol csak az egyszeres és kétszeres gerjesztések egyiitthatéit hasznaltuk fel. A
tovabbi vizsgalatok céljabol implementaltam a tetszdleges rangu gerjesztések egytitthatdinak
kiszamitasat. Ezt a prekontrakciok, azaz a kilonboz6 konfiguracidkhoz tartozé matrixszorza-
tokban megjeleno kozos részszorzatok, letarolasaval értem el. Ez az optimalizalasi eljaras a
tenzorhélézat alapu algoritmusok szempontjabél alapveto fontossagu, igy nagyban hozzajarul
a programcsomag fejlesztéséhez. A DMRG-TCC modszerrdl, és a csoportunk altal fejlesz-
tett mas molekulafizikai eljarasokrol egy Osszefoglalé cikk fog megjelenni a Magyar Kémiai
Folydiratban 2.

Oktober 8-12. kozott Jiri Pittner altal vezetett pragai kutatécsoportnal tett latogatéas kere-
tében a DMRG egy mésik kvantumkémiai médszerben, DMRG-CASSCF valé alkalmazasarol
tanultam. Ebben egy sziikitett aktiv téren (CAS) a molekulapalydk optimalizaciéja DMRG
és onkonzisztens modszer (SCF) segitségével torténik meg. A programok interfészelésében és

Az Christian Schilling oxfordi kutatdval 0j kozos munkat kezdtiink. A vizsgalt rendszer
az 1. dbran lathaté Hubbard-kerék (Hubbard wheel), amit szemléletesen gy kaphatunk meg,
ha egy gyfiriit kapcsolatba hozunk egy kdzponti racsponttal. Igy a két amplitidé (s, t) han-
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1. dbra. Hubbard-kerék: s ,csillag-" és t , gytirGamplitidoval”

golasaval interpolalhatunk az egy- és a végtelen dimenziés modell kozott. Ez, példaul, azért is
érdekes, mert hard-core bozonok esetében az egy dimenzids rendszerben nincs Bose—Einstein
kondenzaci6é (BEC), mig a végtelen dimenziésban van [Phys. Rev. B 96, 064502 (2017)], illet-
ve egy dimenzioban a fermionok és a hard-core bozonok hasonldéan viselkednek. Fermionokra
és hard-core bozonokra implementaltam a modellt DMRG-algoritmusban, reprodukaltam a
hatéresetekben az ismert eredményeket. Jelenleg a amplitidék hangolasanak hatasat a BEC-
ra, a termodinamikai hataresetre valé extrapolaciot, és a DMRG-algoritmusban a vagasi hiba
szerepét vizsgalom.

Tanulmanyi tevékenység az aktualis félévben

A félévben két targyat hallgattam. A Makromolekuldk, valamint BME-n vendéghallgato-
ként a Bevezetés a kvantum-informdcioelméletbe targyat melyek szorosan kapcsolédnak kuta-
tomunkamhoz.

Konferenciak az aktualis félévben

Szeptember 20-23. kozott Quantum Information Theory and Mathematical Physics (Bu-
dapest) workshop eladdsain vettem részt. Szeptember 26-28. kozott részt vettem az Entangle-
ment Days (Budapest) konferencian, ahol poszterrel mutattam be a kutatdsi eredményeimet.

Szakmai kozéleti tevékenység

Az ELTE Bolyai Kollégiuméaban heti rendszerességgel veszek részt interdiszciplinaris el6-
adasokon, valamint szakmai szeminariumon. November 16-an a Naboj kozépiskolasoknak
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szervezett fizikaverseny rendezésében vettem részt.

Osztondijak
e Wigner Konferencia Utazasi Palyazat

e ELTE Anyagfizikai Kivalosagi Program
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