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1. Kutatasi tevékenység

A félév sordn két témakorrel foglalkoztam: folytattam a hémérsékletfiiggd spinrendszerek
vizsgalatat, és fehérjevezetést szamoltam. El6bbinél sikeriilt belatni, hogy a relaxéacios id6
alacsony hémérsékleten exponencialisan ng, a gyors médusok azonban konvergéilnak. Magas
hémeérsékleten a dinamikai matrix Gsszes sajatértéke hémeérséklettel ardnyos (lles dbra).
A gorbék viselkedése a kritikus pont kornyékén valtozik meg. Egy redukalt elmélettel a
teljesen Osszecsatolt, uniform spin modellt lehet nagyobb rendszerekre is vizsgalni, és itt
mar jol latszik, hogy a kritikus hémérsékleten valtozik meg relevansan a viselkedés. Relevans
kérdés, amin még dolgozom, hogy az idének milyen fiiggvénye legyen a h6mérséklet, ha minél
gyorsabban az alapallapot kozelébe szeretnénk juttatni a rendszert.

A maésik téma amin dolgoztam az fehérjevezetés volt. Mivel a fehérjék nem szabalyos
kristélyszertiek, ezért a hullamfiiggvényeik nem kiterjedtek, hanem lokalizaltak. Fnnek
kovetkeztében a Landauer-formulabol kiindulva szigetelGként kellene viselkedniiik. Kisérletek
azonban azt mutatjak, hogy bizonyos fehérjék vezetSképessége sokkal nagyobb, mint ahogy
azt a Landauer-formula josolna. Azt feltételezziik, hogy a kornyezet is jelentds funkciot
t0lt be ebben. Az elektron bealagutazik a fehérjébe, ahol a fononok miatt mar egy master

10° 10°

1

1
—_ | —

34

£ 101 4 : £ 10
= : =
< i £ 101
~ 107! T ~<
4 | ey
=] ! >
T 1073 ! =
> -3 |
2 : z 107
S 105 : &
o i D 107

!

1077 T —L T T T T 1077 e T g T T r T T T
0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1074 1073 1072 107! 10° 10' 102 10° 10%
Inverse temperature, JB8 Inverse temperature, JB
(a) Eigenvalues of M (b) Eigenvalues of M

1. abra. 2D ferromagnetic Ising model
N = 3 x 3, Ohmic spectral strength, Critical temperature is shown by the dashed black
line.



egyenlet irja le a dinamikajat, ami sokkal nagyobb vezetést enged meg. Ehhez kapcsolodoan
egy 1j bio-Landauer-formulat lehet levezetni. Ez nulla hémérsékleten is 0j eredményeket
ad, mivel ilyenkor is Ossze van kapcsolva a rendszer és a fiird6, azonban a fiird6 csak
elnyelni tud energiat. Akkor kaphatjuk vissza a szokasos képleteket, ha a két rendszer és a
kornyezet kdzotti csatolas tart a nullaba, azaz az abszorpcio és emisszio karakterisztikus ideje
végteleniil nagy lesz. Ebben a projektben féleg a numerikaval foglalkoztam. A molekulak
hullamfiiggvényeit a kiterjesztett Hiickel-modszerbdl kaptuk meg. Ezek segitségével megha-
tarozhatoak a Lindblad-egyenletben szerepld, disszipacioért felels méatrixok. A kovetkezd
1épés a mikroszkopikus mennyiségekbdl a mérhets vezetGképesség szamolasa volt. A kapott
eredményeket konkrét mérésekhez illesztettiik. Alacsony hémérsékleten bizonyos esetben
tobb nagysagrendnyi esést tapasztaltak a kisérletekben. Jelenleg ezt az effektust probaljuk
reprodukalni.

2. Tanulmanyi tevékenységek

A félév soran a Récstérelmélet 11 cimi targyat végeztem el 6t6s osztalyzattal.

3. Oktatas

Szamitogépes alapismeretek gyakorlatot tartottam.
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