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Bevezetés

A PhD-kutatémunkam kézéppontjaban tovabbra is a stirtiségmatrixos renormalasicsoport-
algoritmus (DMRG-algoritmus), illetve az eljaras matrixszorzat-allapotos (MPS) reprezenté-
cioja all. Idém jelentds részében a DMRG és molekulafizikai numerikus modszerek 6tvozésével
foglalkoztam. Ezen kiviil a szemeszterben részben az el6z6 félév végén megkezdett periodikus
Anderson-modell DMRG alapt tanulményozasaval foglalkoztam, részben sokrész-korrelaciok
osztalyozasanak elméletérsl tanultam.

Az aktualis félévben elvégzett kutatasok ismertetése

A periodikus Anderson-modellt és a topologikus Kondo-szigetelGket leir6 DMRG-ben imp-
lementalt modellfajlokat modositottam, hogy létraszerd modellekre is lehessen szamitasokat
végezni. Ellendriztem, hogy a szamitasok a létra paramétereinek trivialis beéllitdsa mellett
az egy dimenzios eredményeket mutatjak. Elkezdtem a modellben szerepl egyiitthatok han-
golésaval a fazistér feltérképezését.

Az MSc-kutatomunkam keretein beliil a sokrész-korreldcio elméleti alapjaival foglalkoz-
tam, és az ehhez kapcsolodo implementaciokat elvégeztem. A félévben a sokrész-korrelaciok
osztalyozasarol tanultam Szalay Szilard publikaciojanak [arXiv:1806.04392 [quant-ph (2018)]]
vonalat kdvetve.

Az elmult év soran a Jiri Pittner altal vezetett prégai kutatdcsoport és a Wigner Fizi-
kai Kutatokdézpontban Legeza Ors altal vezetett kutatocsoport egy forradalmian 6j modszert
dolgozott ki a molekulafizikai rendszerek — mind statikus, mind dinamikus — korrelaciok haté-
kony kiszamitasara DMRG és molekulafizikai programok segitségével [J. Phys. Chem. Lett.
7, 4072 (2016), J. Chem. Theory Comput. 14 (5) 2439 (2018)]. A DMRG altal elsallitott
MPS alakia hullamfiiggvénybdl meghatarozhatok az egyszeres (S) és kétszeres (D) gerjesztések
egylitthatoi, amiket a coupled cluster (CC) modszer hullamfiiggvényének parametrizalasahoz
lehet hasznalni, amit kiilsleg korrigalt (,tailored”) CC modszernek neveznek. A Legeza Ors
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altal fejlesztett DMRG algoritmus, illetve az ORCA program (CC) interfészelése révén az 0j
modszerrel (DMRG-TCCSD) olyan probléméak megoldasa valt lehetévé, melyekre korabban
nem volt kildtas. A modszer lehetévé teszi olyan nagy aktiv terek kezelését, melyekben pl. 50
elektron korrelacidja jelenik meg 50 molekulapalyan. Az igen biztaté eredmények tiikrében
sziikség van a DMRG és MPS modszerek tovabbfejlesztésére, illetve a CC oldalrol tjabb hul-
lamfiiggvény parametrizaciok kidolgozasara. A DMRG feldl sziikség van az MPS-re épiils
algoritmusok tovabbfejlesztésére és optimalizalasara, hogy a megfelel§ tenzorkomponenseket
(hullamfiiggvény egyiitthatoit) minél hatékonyabban lehessen elGallitani.

Az ehhez kapcsolodé munkat marcius 19-23. kozott Pittner csoportjanal (Praga) tett la-
togatas keretében kezdtem el. Ennek sordn megismertem a molekulafizikai problémafelvetést
és formalizmust, majd ennek fiiggvényében megkezdtem a CC egyiitthatok hatékony kiszdmi-
tasat. A optimalizalas azért is kiemelt fontossagu, mert a szamitas soran hasznalt MPS alakua
hullamfiiggvényben megjelené matrixok mérete 10000-es nagysagrendd.

A kutatocsoportban Jiri Pittner (Praga) és Simen Kvaal (Oslo) csoportjainak kiilfoldi
kutatoi is eltoltottek, illetve a nyar folyaman el fognak tolteni egy-egy hetet. Igy ennek soran
részt vettem és részt fogok venni szakmai megbeszéléseken és konzultaciokon is, elGsegitve
ezzel a DMRG-TCCSD projekt haladéasat.

E molekulafizikdval kapcsolatos projekt elGkészitése azért is kiemelt fontossagt, mert a
2018/2019. tanévre beadott UNKP palyazatom pozitiv elbiradlasa esetén ehhez kapesolodo,
am PhD-témamat tekintve extra munkat fogok vallalni.

Publikicidok

A DMRG-TCCSD téméaban késziils kézirat a befejezési stadiumba érkezett. Az eddigi
eredmények az International Congress of Quantum Chemistry (2018. junius 18-23., Menton,
Franciaorszag) bemutatasra keriiltek Legeza Ors altal poszter forméjaban.

Tanulmanyi tevékenység az aktualis félévben

A félévben két targyat hallgattam a BME-n vendéghallgatoként, melyek szorosan kap-
csolodnak a kutatomunkam elméleti hatteréhez. A Matematikai Intézet Analizis Tanszékén
meghirdetett Fejezetek a modern kvantum-informdcidelméletbdl c. targy (2 x 2 éra) a témakor
alapvetd Osszefiiggéseinek matematikailag preciz megfogalmazasat targyalta. A Kvantum-
dsszefonddds c. targy (2 6ra) a fizikai rendszerek Osszefonodasanak — mint nem klasszikus
viselkedésének — jellemzésére helyezte a hangsulyt.

A nagy 6raszamok miatt, és a rendszeres beadando6 feladatok megoldasa soran hasznos
gyakorlati tudést is szereztem.

Ezen kiviil rendszeresen latogatom a Wigner FK Szilardtest-fizikai Intézet szeminariumait.
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Konferenciak az aktualis félévben

Februar 19-23. kozott Marburgban a Numerical Methods for Strongly Correlated Quantum
Systems téli iskolan vettem részt, mely koltségeit részben az ELTE Tehetséggondozasi Tanacs
tamogatta, részben a Wigner FK utazasi palyazata fedezte. A konferencia keretei kozott
poszterrel (Investigation of multipartite correlations in spin chains with matriz product state
approach) mutattam be a kutatési eredményeimet.

Junius 14-17. kozott részt vettem a Doktoranduszok Orszagos Konferencidjan egy ango-
lul tartott eladéassal (Simulation of strongly correlated systems with tensor network state
methods), melyben a PhD-téméamat ismertettem, és megismerkedtem az orszag kiilénbozé
egyetemien dolgoz6 kollégak kutatasaival.

A 2019. februar 23. - mércius 1. kozott Mariapfarrban (Ausztria) megrendezendd Work-
shop on Theoretical Chemistry eseményen a molekulafizikai kutatasommal (DMRG-TCCSD)
kapcsolatos eredményeimet tervezem bemutatni.

Szakmai kozéleti tevékenység

Az ELTE Bolyai Kollégiuméaban heti rendszerességgel veszek részt interdiszciplinaris el-
adasokon, valamint szakmai szemindriumon.

Osztondijak
o Wigner Konferencia Utazasi Palyazat, elbiralds alatt

e UNKP, elbiralas alatt

Maté Mihaly

Budapest, 2018. janius 20.
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