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KVANTUM FONIX — HULLAMCSOMAG-DINAMIKA

AZ INTERNETEN

A kvantummechanika ismerete alapvets fontossagu,
hogy megértsiik a korilottiink 1évé természetet, an-
nak mukodését. Az elektronok mozgisinak, az ato-
mok és molekulak tulajdonsigainak leirasihoz a
klasszikus fizika torvényei (mar) nem elegenddek.
Habar az a mikroszkopikus méret- és idStartomany,
amelyben a kvantummechanika torvényei érvénye-
sek, tavol esik emberi viligunk méret- és idGskalaja-
tol, ez a tudomany mégsem csupan a kutatok biro-
dalma. A 21. szazad elején az embereket a minden-
napokban kortlvevé modern technikai eszkozok [1]
— példaul tranzisztor, 1ézer — mikodésének megérté-
sénél is nélkulozhetetlenek a kvantummechanikai
ismeretek. Ezeknek az ismereteknek az dtaddsa az
oktatas feladata, legyen sz0 kozépiskolai vagy egye-
temi szintd oktatdsrol [2].

A kvantummechanika oktatasa az egyik legnehe-
zebb feladat a fizika tanitasa folyaman, mivel a didkok
tal absztraktnak, matematikailag tal bonyolultnak
tartjak [3]. Ez érthetS is, ha végiggondoljuk, hogy a
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Vancso Péter, Bird LaszI6 Péter, Mark Géza Istvan
MTA Miszaki Fizikai és Anyagtudomanyi Kutatointézet
Nanoszerkezetek Osztaly

klasszikus fizika fogalomkorének és torvényeinek
megértésénél segitségiinkre vannak mindennapi ta-
pasztalataink, mindenki altal konnyen elvégezhets
kisérletek. Ezzel szemben a kvantummechanika mé-
rettartomanyaban végzett mérések tobbnyire kodzve-
tettek és nehezen értelmezhetdk.

Matematikai szempontbol ahhoz, hogy klasszikus
mechanikai leirdsat adjuk egy részecske (tomegpont)
mozgasanak, 6 paramétert kell megadnunk: #(#) és
P, azaz a hely és a lendulet x, y és z komponensét
az id6 fuggvényében. Ezek hatdrozzdk meg a tobbi
dinamikai viltozot, példaul az energiat. A Newton-
torvények ismeretében kiszamithatjuk az (1) és p(t)
fuggvények értékeit minden pillanatra, ha ismerjik a
fuggvények értékét valamely tetszéleges 1, kezdeti
pillanatban, azaz adottak az r, = »(¢) és p, = p(t)
kezdeti hely- és lendiletértékek, tovabba ismerjik a
részecskére hato erSket. A kvantummechanikai leiras-
mod ennél bonyolultabb. A részecske allapotat ¢ pilla-
natban egy hullamfiggvény adja meg, y(r, 1), amely
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tartalmazza az 6sszes informaciot, amit a részecskérdl
tudni lehet. Lathato tehiat, hogy a 6 paraméter helyett,
most végtelen szima paraméteriink van: a y 3+1 =4
valtozos figgvény értékei a tér minden pontjaban,
minden idGpontban. A y(r, 1) figgvényt valoszintiségi
amplitidonak nevezzik, mert

P, D dr’ = |y, D|* dr?

annak a val6szinlségét adja meg, hogy a részecske ¢
id6pontban egy » pont koriili dr® térfogatelemben
talalhato, p@r, ) pedig a megtalilasi valoszinlség-
strdség. A hullamfliggvény idsfejlédését az idofliggs
Schrodinger-egyenlet irja le, amely egy homogén li-
nedaris parcialis differencidlegyenlet:

OV D - fye .
ot

Ez az az egyenlet, amely mai ismereteink szerint az
atom- és molekulafizika, a szilardtestfizika, sét a ké-
mia és a biologia 6sszes (nem-relativisztikus) jelensé-
gét kormanyozza. Kovetkezményeit szamtalan kisér-
let igazolta az egyenlet megalkotasa Ota eltelt tdbb,
mint 80 év folyaman.

A Schrodinger-egyenlet determinisztikus; adott
v, () = y(r, t=1,) kezdGillapot esetén a hullamfigg-
vény kiszamithatd barmely ¢ idSpontra. A véletlensze-
rdség, az indeterminizmus, a fizikai mennyiség méré-
se folyaman jelenik meg a kvantummechanikaban. A
Schrodinger-egyenlet megoldasihoz a kezdd allapot
ismeretén kivil sziikséges az adott fizikai rendszert
meghataroz6 H Hamilton-operator. Konzervativ rend-
szerek esetén H = K+V, ahol K a kinetikus, V pedig a
potenciilis energia operatora, tehat a rendszert végss
soron a V potencidloperator irja le. Ha ez a potencial
lokalis, akkor a potencialis energia operator hatasa
egy egyszerd V(r) potencialfiiggvénnyel adhatd meg.

Lathato tehat, hogy a kvantummechanika matema-
tikai nyelvezetének megértése szintén nem egyszerd
feladat, és tovabbi probléma, mint emlitettem, hogy a
jelenségeket nem tudja a didk a mindennapi tapasztala-
taihoz kapcsolni — y(r, 1) komplex értékd fuggveny() —,
a mérések pedig mindig kozvetettek: maga a hullam-
fuggvény nem mérhets, csak a belSle szarmaztatott
mennyiségek, az Ggynevezett megfigyelheté mennyisé-
gek, mint példaul {r), a hely varhato értéke:

) = wlrlvy = [ [ [w®ry avdydz

Ahhoz, hogy mégis szemléletes képet tudjunk adni a
didkoknak a Schrodinger-egyenlet ,mikodésérdl”,
egy nagyon hasznos eszkozt alkalmazhatunk: a sza-
mitoégépes szimulaciot. A mai személyi szamitogépek
sebessége és tarolokapacitisa mar barki szamara le-
het6vé teszi egyszerd kvantummechanikai rendszerek
numerikus vizsgalatat. Ha példaul a hiromdimenzios
hullamfiiggvényt egy x, y, z-ben egyarant 256 pontbol
allo felosztison modellezziink, a hullamfiggvény
(duplapontos komplex) tarolasihoz 256 Megabyte
tarolokapacitas sziikséges — egy mai koznapi PC-ben
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altalaban tobb mint 1024 Megabyte memoria talalha-
t6. Ha a szamitast két dimenziora korlatozzuk és/vagy
kihasznaljuk az adott rendszer szimmetridit, akkor
még kevesebb memoria elegendd a szamitasokhoz.

Web-Schrodinger

Az MTA Mduszaki Fizikai és Anyagtudomanyi Kutato-
intézet Nanoszerkezetek Osztilyan, belga kutatokkal
egyuttmikodésben kifejlesztett Web-Schrodinger egy
olyan interaktiv szamitogépes szimulaci6, amely
szemléletessé teszi az id6figgd Schrodinger-egyenlet
megoldasat. A numerikus szamitas maga egy alkalma-
zasszerveren fut, igy a felhasznalonak nem kell telepi-
teni semmit a sajat szamitogépén, egyszerd web-bon-
2ész8 segitségével hasznalhatja a programot (http://
www.nanotechnology.hu/online/web-schroedinger/
index.html cimen). A program interaktiv voltibol ad6-
dban pedig a felhasznalo betoltheti az elére elkészi-
tett példakat, és valtoztathat azok bedllitasain, tovab-
ba készithet teljesen Uj példakat, amelyek mentése
szintén lehetséges. Ahhoz, hogy megértsiik hogyan
,2kormanyozhatja a hullamfiggvényt” a felhasznal6 a
szimuldcié sordn, kicsit részletesebben meg kell is-
merkedniink a programmal.

A szimuldcié harom lépésbdl all:

e FEl6szor meg kell hataroznunk a y,(») kezdsalla-
pot- és a V(r) potencidlfiiggvényeket, és bedllitanunk
néhany szamolasi paramétert, mint példaul a szimu-
lalt idSintervallumot.

e Ezutin a program kiszamitja a hullamfliggvény
idofejlodését.

e Végul megjeleniti a megtalalasi valoszinlség
idsfejlodését.

A hullimcsomag-dinamikai modszer

Erwin Schrodinger 1926-ban [4] azzal a céllal alkotta
meg a kvantummechanikai hullimcsomag fogalmat,
hogy hidat épitsen a klasszikus és a kvantummechani-
ka kozott. A hullimcsomag egy térben lokalizalt hul-
lamfiiggvény, azaz olyan kvantumallapotot ir le, amikor
a részecske nagy valoszinlséggel egy adott pont koze-
lében talalhat6. A Schrodinger-egyenletbdl levezethetd,
hogy a hullimcsomag tomegkozéppontja jo kozelités-
sel Gigy mozog, mint egy klasszikus tomegpont, ha a
potencial lassan valtozik a hullimcsomag méretéhez
képest. A hullimcsomag leggyakrabban alkalmazott
formdja a Gauss-hullimcsomag — a Web-Schrodinger
program is ezt hasznalja kezd&allapotként:

[r fro]z

2 )

Y, (r) = Nexp(ik,r)exp| -

a

ahol k, = 2n/AM)n a hullamcsomag hullimszamvekto-
ra, A a de Broglie hullamhossz, a pedig a hullimcso-
mag szélessége — minél nagyobb a, annil szélesebb a
hullimcsomag. Az n vektor a részecske haladasi ird-
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1. abra. STM ti — szén nanocsS — hordozo feliilet potencidl konst-
rukci6ja a Web-Schrodingerben —a Web bongészd ablakabol kimen-
tett képernySkép. Lathatjuk, hogyan lehet ¢sszerakni az STM leképe-

A jobboldali kép az igy elkésziilt potencialt mutatja: a fehér szin a
nulla potencial, a fekete —9,81 eV, ezt a potencialkad mélységet a
grafit Fermi-energidjabol és kilépési munkajabol szamitottuk ki, lasd
[5]. A nanocsG atmérdje 1 nm, ez megfelel egy tipikus egyfala szén
nanocsé atmérgjének. A méreteket a programban dngstromben (1 A
= 0,1 nm), az energidkat elektronvoltban kell megadni.

nyat adja meg, N pedig egy normalasi faktor. A hul-
lamszam a részecske lendiiletébdl igy szamithato ki:
k, =p,/h h = b/2n, ahol b a Planck-allandé6. r, adja
meg a részecske helyét — a negativ kitevji exponen-
cidlis figgvény miatt ezen a helyen maximalis a y
hullimfiggvény abszolat értéke, #7,-tol tivolodva
gyorsan csokken. Mivel p = |yl? adja a megtalalasi
val6szinlségsiriséget a hely figgvényében, azonnal
lathatjuk, hogy a Gauss-hullamcsomag valoban lokali-
zalt allapotot ir le: a részecske megtallasi valoszind-
sége az r, pontban a legnagyobb, attdl tavolodva ro-
hamosan csokken —lasd a 2. abrat!

Mint azt korabban részletesen leirtuk [5], a hullim-
csomag-dinamikai modszerben egy adott potencial-
térben vizsgaljuk meg a hullimcsomag mozgasat (szi-
mulalt szoraskisérlet). Ennek szemléltetése pedig ki-
emelkedd fontossaga, ugyanis a didkok nehezen tud-
jak elképzelni, hogyan terjed egy elektron, mi torté-
nik, ha potencialgattal érintkezik, hogyan megy végbe
a kolcsonhatas stb.

Paraméterek

ElsSként a felhasznald a szamolasi doboz méretét, illet-
ve annak felosztdsat tudja bedllitani. Jellegzetes nanofi-
zikai alkalmazasoknal a szamolasi doboz mérete né-
hany nanométer, a felosztast pedig ugy kell megadni,
hogy a szimulacioban el6forduld de Broglie hullamokat
jol mintavételezze. Elektronvolt nagysagrendd energiak-
nal ez — elektronra — 0,01-0,1 nm lépéskozt jelent.

A miasodik lépés a potencialfiiggvény megadasa,
voltaképpen ezzel hatarozzuk meg azt a fizikai rend-
szert, amelyet vizsgalni akarunk. A kiilonb6zé poten-
cialokkal vagyunk tehat képesek kiilonb6z6 jelensé-
gek szemléltetésére, mint példaul az alagutazas folya-
mata, a tiltott és megengedett sav kristalyokban, do-
bozba zart részecske stb.
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Haromfajta potencial ,épitSkocka” koziil valasztha-
tunk; a kor, a téglalap és a félsik, amelyeket tetszéleges
modon és szimban helyezhetiink el a szamolasi doboz-
ban, természetesen értékeik megadasaval, ezaltal széles
alkalmazasi spektrumot kinalva a felhasznilonak. Az 1.
abran, amely egy, a programbol kimentett képerny6-
kép, lathatjuk, hogyan lehet bonyolult potencialokat is
egyszerten felépiteni a programmal: ezen a képen egy
szén nanocsS pasztazo alagitmikroszkopos leképezé-
sének szimulacidjanal hasznilt potencidlt [5] mutatunk
be. Az 1. dbrdn az STM-tl — nanocsS — hordozo felilet-
nek a csére merdleges keresztmetszetét lathatjuk: az
also fekete félsik a hordozot, a kozépss gytrd a nano-
csovet (amely a Van der Waals potencialon ,lebeg” a
hordozo folott, kortlbelil 0,335 nm tavolsagra), a folsé
félsik a félkor alaka kiemelkedéssel az alagatmikrosz-
kop tdjét szimulalja. Az STM leképezésnek ezzel az
egyszerd, geometriai modelljével szamos kisérleti ered-
mény valt értelmezhetévé, amelyekrdl részletesen az
alabbi cikkekben lehet olvasni [5-7].

A kovetkezé lépés a kezdeti hullimcsomag paramé-
tereinek megadasa. Itt tudja a felhasznalo a hullamcso-
mag kezdeti helyét, kinetikus energidjat, szélességét és
még egyéb, ehhez kapcsol6do adatokat beallitani.

Végiil a mar emlitett szamolasi 1épéskozt (81) és a
szimulalt idStartamot adhatjuk meg. A szamolas ered-
ményét a program képek formajaban jeleniti meg
(results mentiipont). A képeken a megtalalasi valoszi-
nlségsirdség, p(r, 1) = Y@, H) 12 idsfliggése lathato.

Megismerkedvén lehet&ségeinkkel, a cikk kovetke-
76 részében néhany példaval szeretnénk bemutatni a
program mukodését (ezek szintén megtalalhatéak a
,példak” meniipont alatt).

példak
Alaguteffektus

A Kklasszikus fizika torvényei szerint egy E energidval
rendelkezé részecske nem tud behatolni V> E poten-
ciallal rendelkezé térrészbe, ez szamara ugyanis tiltott
tartomany. Ennek szemléletes példija a mély godor
aljan 1évg, abbdl kigurulni nem tudo labda esete. A
kvantummechanika azonban mast mond: hullamtulaj-
donsagabdl kifolyolag a részecskének van egy véges
valoszinlségl esélye arra, hogy athaladjon az ener-
gidjat meghalad6 ,magassagl” potencidlfalon. Ezt a
jelenséget nevezziik alaguteffektusnak, ennek nem
egy megjelenési formajaval talilkozhatunk a termé-
szetben és a technikaban, a radioaktiv bomlastol a
villanykapcsold mikodéséig. A Web-Schrodingerrel
most ezt a jelenséget szeretnénk bemutatni.

A beallitasok kritériuma, hogy a potencialfal ma-
gassaga legyen nagyobb a hullimcsomag energidja-
nal. Ekkor az dthaladasi valoszintség jo kozelitéssel

-2xd
T~ e "

ahol k¥ paraméter a részecske tomegébdl, energidja-
bol, illetve a potencial nagysagabol szamithat6. Innen
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mar latszik, hogy nem érde-
mes a potencialfal szélességét
tal nagyra valasztani, mert ak-

kor az atjutas mértéke talsa-

-
> -~ -

gosan csOkkenhet, ezaltal a 2nm
jelenség kevésbé szemléletes.
A példaban a potencial értéke t=0fs

V=7 eV, a kezdeti energia
pedig E = 5 eV. A potencial
vastagsiga d = 2 A. Ezekkel
az értékekkel az dtmeneti va-
l6szintségre 7= 0,17 értéket
kapunk a fenti képletbdl, a
visszaver6dési  valoszinlség
tehat R=1- 7= 0,83.

A megtalalasi valoszinlségsiriség idofejlédése a 2.
dbran lathat6. Mivel a kezdeti hullamcsomagnak egy
—y (lefelé”) iranya lendiletet adtunk, megfigyelhet-
juk, hogy iddfejlédése sordn a —y irdnyba halad —
amig csak el nem éri a potencialfalat. A tovabbi képek
azt mutatjak, ahogyan a hullamcsomag kolcsonhatas-
ba Iép a potencialfallal, az utols6 kép pedig a kol-
csonhatds lezajlasa utani végallapotot abriazolja. A
teljes folyamat 2,32 fs = 2,32-107" s id6t vesz igény-
be. A vizszintes csikokat a visszavert és beérkez hul-
lamok interferencidja okozza. Lathatd hogy bar a ré-
szecske elég nagy eséllyel visszaverddik, mégis véges
valoszintséggel atjuthat a potencialfalon (szlirke folt
a potencidl tiloldaldn). Igy tehit szemléletes képet
sikertlt alkotnunk az alagutazas folyamatarol.

szanak az 4dbran.

Tiltott és megengedett sav kristalyokban

Az idedlis kristily a térben ismétl6ds, azonos szerkezeti
egységekbdl 4llo rendszer. Ha egy hullim, amelynek
hullimhossza 6sszemérhet6 a kristaly periodicitasaval,
kolesonhatasba 1ép a kristallyal, akkor fellép a diffrak-
ci6 jelensége. A diffrakcio pedig erSsen fiigg a hullam-
hossztol, eziltal bizonyos hullimhossza hullimok at
tudnak hatolni a kristilyon
(megengedett sav), mig masok
visszaverédést  szenvednek
(tiltott sav). Ha elektronok
szorodnak, akkor ez a jelenség
alakitja ki tobbek kozott az

t=0,58fs
2. dabra. Hullaimcsomag alagutazdsa, a p(x,y; t) megtalalasi valoszintségsiriség fiiggvény kilon-

t=1,16fs t=174fs t=232fs

gyobb ¥, magassagu potencialfalnak. Az athaladas valoszintségét (az alagutazast) a potenciilfal
taloldalan megjelend hullimcsomag mutatja, a potencialfal felsG oldalan pedig a visszavert hullam-
csomagot lathatjuk. A vizszintes sotét sav a potencidlfalat jelképezi. A szlirkeskaldja abrazolasban a
sotétsziirke jelenti a legnagyobb, a fehér a nulla megtalalasi valoszinGséget. Nemlinedris szlrke-
skalat alkalmaztunk, hogy a nagyobb és kisebb megtalalasi valoszintségértékek egyarant jol lat-

A 3. dbrdn bemutatott szimuldcidban a potencialok
megegyeznek, de a kezdeti allapotok energiai eltéréek,
igy szemléltetve a tiltott és megengedett sav hatdsat.
Lathatjuk, hogy a szimuldcioban a tiltott sav esetén is
van egy kis athaladis és a megengedett sdv esetén is
egy kis visszaverédés. Ez abbol adodik, hogy a hullam-
csomag nem egy energia-sajatallapot, azaz van egy
bizonyos AE energiaszorasa. Ezért a tiltott (megenge-
dett) sivba esd hullamcsomag — kis valdszintséggel —
athaladhat (visszaverédhet) a kristaly-potencidlon. A
hullamcsomag AE energiaszordsat természetesen tet-
sz6leges mértékben csokkenthetjik, de ez csak azon az
aron lehetséges, hogy a Ar térbeli kiterjedését megno-
veljiikk (azaz egyre inkabb kozelitlink a sikhullam hatar-
esethez). Am a hullimcsomag térbeli kiterjedésének
novelése megnoveli a szamolasi doboz méretét is.

A kvantum fénix

A szabad térbeli kvantummechanikai hullimcsomag —
azaz, ha a részecske nem hat kolcson semmi massal —
alapvets tulajdonsaga a szétfolyas, azaz a megtalalasi
valoszintség az idé6 elGrehaladtaval egyre nagyobb tér-
részre terjed ki. Megfelel6 potencidl alkalmazasaval

3. abra. Megengedett és tiltott sav. A felsé sorban a bejové hullimcesomag energidjanak kozépérté-
ke 10,61 eV, amely a megengedett sivba esik, ezért a hullimcsomag dthalad a kristdlyon. Az also
sorban az energia 14,88 eV, ez egy, a tiltott sivba esé érték, ezért a hullimcsomag visszaverddik.
Szirke szinnel tovabbra is a hullimcsomag megtaldlasi valoszintségstriségét abrazoltuk, a sotét
vonalak pedig a kristily periodikus potencidljat mutatjak. A kristily ebben a szimulacioban hét da-
rab, 0,53 A vastag, 9,81 eV magas potencidlfalbol 4llt, amelyek 5,3 A tivol vannak egymdastol. A
szorasi folyamat a kisebb energidja hullaimcsomag esetén lassabb.

elektronok savszerkezetét —
ezen alapul a félvezets eszko-
z0k mikodése —, lathato fény
szorodasanal pedig kiilonbozé
szinek megjelenését tapasztal-
hatjuk. Azokat a kristalyokat,

e ’

amelyek periodicitasa a lathato
fény hullimhosszanak nagy-

=144 fs

=289 fs t=434fs 1=578fs

sagrendjébe esik, fotonikus
kristdlyoknak nevezzik, és
bizonyos asvanyoknal és él6-
lényeknél ez okozza a szin-
pompds megjelenést. Ezzel
részletesen az alabbi cikk fog-

| |

lalkozik [8].
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1=0,72fs

t=1,44"fs t=217fs t=2,89fs
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4. dbra. 7 nm széles dobozba zart részecske idSfejlédése lathat6 a
képeken, amely jol meghatirozott idG — esetiinkben 71 fs — utdn is-
mét felveszi a kezdeti allapotot, azaz Gjjasziletik. Ennek az idének a
tort részeinél (1/2, 1/3, 1/4 ...) a tort Gjjasziletések (2x-es, 3x-0s, 4%-
es) figyelhet6k meg. Az idéfejlédést egy Gjjassziiletési periddus (revi-
val time) hossztusagban (7 = 71 fs) szimulaltuk és 7,/15 id6kozon-
ként mintavételeztik. A 3/15 és 6/15 képeken az 6tszoros, az 5/15
képen a haromszoros Gjjasziletést figyelhetjiik meg. A mintizatok
7,/2 id6tdl forditott sorrendben ismétlédnek. A kétszeres Gjjaszile-
tést nem latjuk, mert a 7,/2 idé nem esik pontosan egyik id6felosztas
pontra sem. De a 7/15 és 8/15 képeken megfigyelhetjiik a hullam-
csomag alakjat a kétszeres rekonstrukcio elétt €s utdn kis idével.

azonban megfordithatjuk ezt a folyamatot! Azt a jelen-
séget, amikor a kezdeti hullaimcsomag idéfejlédése fo-
lyaman Gjra kialakul a kezdeti allapot, quantum revival-
nek (kvantumillapot Gjjasziletés) nevezziik. Egy végte-
len mély potencialdoboz esetén a folyamat érdekessége
tovabba, hogy az a periddusids, ami alatt a hullamfiigg-
vény visszatér kezdeti allapotaba, fliggetlen a kezdeti
hullamcsomag paramétereitdl, csak a doboz méretei ha-
tarozzak meg, ami szoges ellentétben all a klasszikus
szemlélettel. Ezt nevezik revival-paradoxonnak, tovabbi
részletek errdl az alabbi cikkben taldlhatok [9]. Erdemes
megemliteni, hogy hasonl6 jelenség (Talbot-effektus)
mdr 1836 Ota ismert az optikaban!

A kvantumallapot Gjjasziiletés bemutatdsihoz a ,do-
bozba zart részecske” modellbdl indulunk ki, amelyben
a hullaimcsomag egy kétdimenzios potencidlgddorbe
van lokalizalva. p(x,y; 1) idSfejlédését lathatjuk a 4. ab-
ran, ahol a szimulacio teljes idStartama egy Gjjasziiletési
periodus. Megfigyelhetjiik, hogy a kezdeti hullimcso-
mag elGszor elkezd szétfolyni, majd visszaverddik a
potencialfalrdl, interferencia-mintazatok alakulnak ki. A
szimuldcio végére rekonstrualodik a kezdeti dllapot. Am
a kozbensé idSkben is bamulatosan érdekes jelenséget
figyelhetiink meg, a tobbszoros (tort) Gjjasziletéseket: a
kezdeti hullimcsomag tobb példanyban rekonstrualo-
dik a potencidldoboz kilénboz6 helyein. A tobbszoros
Gjjasziletések szimmetriaszerkezetét a V() potencial
szimmetridja szabja meg. Mivel a 4. dbrdn a potencial x
és yirinyban szimmetrikus, a kezdeti hullimcsomag x
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és y iranyban is megismétlédik. Mint a hatsé boriton
lathat6 szines kép bemutatja, az Gjjasziletés és a tobb-
szOros Gjjasziletések bonyolult alakd hullimcsomagok
esetén is bekovetkeznek. A 4. dbrdan a fehér felel meg a
nulla megtalalasi valoszinlGségstriségnek, a fekete a
legnagyobb megtalalasi valoszintségstriségnek. Lat-
hatjuk, ahogyan a hullimcsomag szétfolyik, tgy egyre
szélesebb lesz, de egyre alacsonyabb lesz a cstcsa. Fizi-
kailag ez azt jelenti, hogy a kezdeti, jol lokalizalt allapot-
ban a hullimcsomag az r, hely (ami a 4. dbrdn az ori-
20) kis kornyezetében talilhaté nagy valoszintséggel,
de kés6bb mar nagyobb térrészre tejed ki. A tobbszoros
rekonstrukciok esetén, ha a rekonstrukcié 7-szeres, a
maximalis megtalalasi valoszintiség 1/ aranyban csok-
ken a kiindul6 allapothoz képest.

Természetesen az idéfiiggs Schrodinger-egyenlet
megoldasan alapul6 hullimcsomag-dinamikai szimu-
laciokat nemcsak az oktatasban, hanem a kutatasban
is eredményesen lehet hasznilni. Ennek szemlélteté-
sére a Web-Schrodinger példai kozt szerepel még egy
érdekes, a hétkoznapi tudomanybdl szirmazo példa,
amellyel az 1990-es években tanulmanyoztuk a szén
nanocsovek alagitmikroszkopos leképezését.

Osszegzés

A kvantummechanika megértéséhez nagyon hatékony
eszkoz a szamitogépes szimulaciod, amellyel szemléle-
tesen tudunk bemutatni kilonb6zé folyamatokat. A
Web-Schrodinger egy ilyen szimulicidés program,
amely a szemléletesség mellett interaktiv is. Ezaltal a
diakok maguk készithetnek példakat, modellezhetnek
folyamatokat, amelyek segitségével mélyebben meg-
érthetik a kvantummechanika jelenségvilagat.

Epilogus

A hullimcsomag-dinamikai szimulaciok még a kvan-
tummechanika filozofiai kérdéseit is segitenek megvi-
lagitani — mar az egyszerU alagutjelenség példdja segit-
ségével. Ugyanis a hullamcsomag, amig nem éri el a
potencialgatat, egyenletesen halad és kozben szétfo-
lyik. A szétfolyas jelensége ellen még talan nem nagyon
berzenkedik a klasszikus szemléletiink — annyi torténik
minddssze, hogy a részecske helyének ,bizonytalansa-
ga” egyre nagyobb lesz. Am az alagitjelenség lezajlisa
utani végallapotban (2. dbra) azt lathatjuk, hogy a hul-
lamcsomag két kilonallo részre oszlott, amelyek egyre
taivolodnak egymastol — azaz immar nem egy, hanem
két hely van, amelynek kornyezetében nagy valoszinG-
séggel megtalalhato a részecske. Nevezziik ezeket A4 (a
potencialfal egyik oldalan) és B (a potencialfal masik
oldalan) helyeknek. Az id6 mulasaval a két rész-hul-
lamcsomag barmilyen messzire tavolodhat egymastol.
De — mivel az egyrészecske hullamfliggvény val6jaban
egyetlen tomegpont megtalalasi valoszintségsiriségét
hatirozza meg — a részecske csak az A hely kornyeze-
tében, vagy a B hely kornyezetében lehet, viszont az,
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hogy melyik helyen taliljuk meg a részecskét, csak
akkor deriil ki, mikor megmérijiik, hogy hol van. Am
amint megmérjik, hogy példaul az A4 oldalon van-e a
részecske és azt talaljuk, hogy ott van (illetve nincs),
ekkor abban a szempillantasban meghatarozotta valik,
hogy a masik oldalon nincs (illetve van). Az A és B he-
lyeken torténd részecske helymeghatirozas akkor is
antikorrelaciot fog mutatni, ha a két mérés kozott a ¢ =
d/cidénél rovidebb id6 telik el, ahol d a két hely tavol-
saga és ¢ a vikuumbeli fénysebesség. Ezekrdl a kérdé-
sekrdl lasd bévebben [10, 111 Geszti Tamds cikkeit!
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A kvantum fénix (quantum revival) jelenség. A y,(x,y) kezdballapotot az M, F, A betiikbdl (a Miszaki o3
Fizikai és Anyagtudomanyi Kutatéintézet roviditése) alakitottuk ki, a V(x,y) potencial pedigegy 29 nm 5
széles dobozpotencial. A részabrakon a p(x,y;t) megtalalasi valoszinliségsiirliséget abrazoltuk szin- 2
kédolassal (lasd a skalat jobbra), kivalasztott, jellegzetes idopillanatokra, amelyeket a tobbszoros és 2
teljes Gjjasziletések kozelében valasztottunk. A teljes Gjjasziiletés ideje T, = 9,3 ps. Mindegyik rész- g
a

abrat egyenként normaltuk. A kék négyzet a dobozpotencialt mutatja.
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