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Bevezetés:

Manapsag igen népszertii a ,,nano” sz0, az ¢let minden teriiletén probalunk kicsinyiteni. Kis
méretekben a ,,bulk” tulajdonsagok helyett a kvantum effektusok keriilnek elétérbe, azok
hatarozzak meg a szerkezetek miikodését. 0K homérsékleten a kisméretli eszkdzok miikodését
a Schrodinger-egyenlet megoldésaval lehet modellezni, a mindennapi életben azonban véges
300K-es hémérséklet konnyen elmossa a fontos tulajdonsadgokat. Az amerikai Notre-Dame-i
kutatok tigynevezett ,,quantum-dot cell automata”, azaz ,,.kvantum-pétty sejtautomata”
viselkedését tanulmanyozzak mind elméletileg, mind pedig kisérletileg. A modell nagyon
egyszerl, vegyiink egy pottyot, ahol az elektron véges valoszinliséggel tartézkodhat. Négy
ilyen pottybdl és két elektronbol készitslink egy az abran lathaté cellat. Az egyes pottyok
kozott véges magassagu potencialfal van, az elektronok alagutazhatnak a potencial
minimumok (p&ttyok) kozott. Ugyanakkor az egyes cellak kozott mar magasabb, kvazi
végtelennek tekinthetd potencidlgat van, igy cellak kozott nem engedjiik meg az elektronok
alagutazasat. Alapvetd fizikai megfontolasokbol lathatd, hogy az elektronok két helyzetben
szeretnek elhelyezkedni, igy minimalizaljak az elektrosztatikus kolcsonhatast. A két allapot
megfeleltethetd egy logikai 1-nek illetve 0-nak. Ha két cellat egymas mellé teszilink, akkor
azok az elektrosztatikus kdlcsonhatas folytan befolyasoljak egymas allapotat.
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1. dbra Két sejt egymas mellett két kiilonb6z6 allapotban

Ha ligyesen rakosgatjuk az ilyen cellakat egyméas mellé, akkor mindenféle logikai miiveletet
végezhetiink (innen kapta a modell a sejtautomata nevet). Legegyszeriibb esetben vegyiink
egy linedris lancot, azaz n db cellat sorban egymas mellé helyeziink. Varhatoan, hogyha az
elso cella allapotat beallitjuk 1-re vagy 0-ra (preparaljuk), akkor a tobbi cella is ugyanabba az
allapotba keriil (egy ilyen kép lathato a boritén). A hazi feladatom sordn egy ilyen rendszer
allapotat vizsgaltam a homérséklet fiiggvényében.

Természetesen érdekes kérdés lehet, hogy mégis hogyan érhetjiik el, hogy ilyen rendszeriink
(sejtiink) legyen a valdsagban? Hogyan lehet egy sejt allapotat befolyasolni — preparalni?
Ezekkel magam nem foglalkoztam behatobban, a dolgozat végén talalhat6 hivatkozasok
listaban megemlitek par cikket, amik ezzel foglalkoznak.

A modell:

A cellék viselkedését a Schrodinger-egyenlet szabja meg, mivel Ggy valasztjuk meg a
potencialviszonyokat a cellak kozott, hogy az elektronhullamok ne tudjanak atfedni, igy
minden celldra kiilon-kiilon érvényes a S. egyenlet (ahol a j a cellaindex):
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pottyben. A polarizacio -1 és 1 kdzott valtozhat. (-1-es polarizacid felelhet meg pl. a,,0”

bitnek, és +1-es polarizacid az ,,1” bitnek.)

Vezessiik be a polarizaciot: P = , ahol p, az elektronsiirliség az 1.

A megoldasnak egy kétallapoti kozelitését keressiik (cella indexet az egyszerliség kedvéért
elhagyva):
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|1//> = a|l> + ﬂ|—1> = (,BJ .Ezzel P = |a| —|ﬁ| . Irjuk fel a rendszer hermitikus

striségmatrixat és fejtsiik ki a pauli-matrixok (Isd. Fiiggelék) segitségével:
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Mivel Tr(p)=1, ezért 4, :E.Felhasznélva, hogy a=Rea+ilma,a” =Rea—ilma, és

hasonldéan f -ra, konnyen belathato:
= 2Re(a ﬂ) = 2Re(ﬂ a)
= ZIm(a ﬂ) —ZIm(ﬂ*a) .
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Eddig még semmit nem sz6ltunk a hamilton operatorrdl, ami ebben a kozelitésben igy irhato:
E,-LE 7" —y
HOD = 2 _
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Ahol y a cellaban beliil pottyok kozotti alagutazasi energia, Ey pedig az tigynevezett ,,kink”
energia, ami az elektrosztatikus koltsége annak, ha két cella ellentétes polarizéacioju.
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E kink E opposite polarisation E same polarization

(m,n cellaindex, 1,j pedig ,,potty” index)
P =Y o(R,-R,)P =P,

.+ P, pedig a szomszédos cellak polarizacidjabol képzett
AeS;

sulyozott atlag, a szamolasok sordn csak els0szomszéd kdlcsonhatast vettem figyelembe,

remélve, hogy a tobbi cella miatti elektrosztatikus kolcsonhatas nem olyan jelentds (noha

végtelen hatotavolsagu!). Részletesebb szamolasok szerint a tdvolsag 6todik hatvanyaval

cseng le a kvadrupél-kvadrupdl kdlcsonhatas.
Bevezetve az alabbi vektort: TV =T, r(o;.H W ), ami a fenti hamiltonival kifejtve:
£ _ 1 0

E F(l)

Most mar felirhat6 a rendszer dinamikajat leir6 egyenlet:
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dt
Jol lathatd, hogy egy ,,egyszert’” kozonséges csatolt differencidlegyenlet rendszert kaptunk. A
csatolas pedig az egyes cellak polarizacidjan keresztiil torténik, azaz a fizikai intuicionknak
megfeleld egyenletet kaptunk. Idaig még sz6 sem volt hdmérsékleti effektusrol, itt viszont
konnyen be lehet vezetni egy csillapito tagot, ami gyakorlatilag ,,elmossa” a polarizaciot,
tehat ha a rendszer kapcsolatban egy T hémérsékletii hotartallyal, akkor (pl.:[5], [7]):
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Tehat a cellak viselkedéséhez a fenti egyenletet kell megoldani. Ahhoz, hogy 1d6fiiggd
jelenségeket vizsgéljunk, érdemes vagy az alagutazasi tagot, vagy pedig az egyes ,,rogzitett”
cellak polarizaciojat az 1d6 fliggvényében valtoztatni.

Legegyszertiibb esetben a derivalt kozelitése:

a2 () 27 (t+dr)-2" (1)

dt dt
Ezt beirva a fenti egyenletbe:
() () =G dt 1 » T
2 (t+d)=2" (1) +adiT " x 2 - —rd
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Behelyettesitve az ismert vektort:
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Hasznalt fiiggvények, valtozok, a megoldas menete:

A program n db egymas mellett elhelyezett cella polarizacidjanak az idofiiggését szamitja ki a
fentebb targyalt modell segitségével. Az egyszeriiség kedvéért a kezdeti allapot adott, azt a
felhaszndlo valtoztatni nem tudja. A kezdeti allapot jelen esetben az, hogy minden cella
polarizacioja -1. Ezek utdn az elso /driver/ cella polarizacidja a kivalasztott iddintervallum
,»felfutds” részéig linearisan 1-ig nd, utana valtozatlan marad. Tehat ennek a cellanak az
allapota minden idOpillanatban adott — preparalt. A tobbi cella id6fejlodését szimulalom a
megfeleld egyenletek segitségével. Fontos megjegyeznem, hogy bevezettem az utolsé cella
utan egy ,,ghost” cellat, aminek a polarizacioja mindig 0! Ennek segitségével lehet lekezelni
az utolso cellara vonatkozé egyenletet.

A program grafikus felhasznaloi feliilettel rendelkezik, ennek segitségével lehet kivalasztani a
szimulalés kiilonb6z6 paramétereit. E10szor is az ablak jobb oldalan kell beallitani a
megfeleld paramétereket. Mivel azt szerettem volna elérni, hogy minél egyszeriibben lehessen



megadni a bemeneti paramétereket (a rendszer karakterisztikus ideje 10%, illetve még ennél
is kisebb 1d6), nem SI mértékegységrendszerben dolgoztam.

e (ellaszam — magatol értetédik, minimalisan n=2 lehet, igy nem csak a driver cella
szimulalodik

e Ek —ahamilton operatorban szerepld kink energia

e (Gamma — a hamilton operatorban szerepl6 alagitazasi energia

e Felfutas — ezzel lehet szabalyozni, hogy milyen gyorsan valtozzon az elsé cella
polarizacioja

e t0 — kezdeti idépillanat, nem érdemes 0-nal kiillonbnek valasztani

tf — utols6 iddpillanat

N — dt=(tf-t0)/N 1épéseket tesz a megoldomag

tau — a rendszer ¢és a hotartaly kozti kdlcsonhatdsa miatti egyfajta relaxacios ido

T — a hétartaly hdmérséklete

kb — Boltzmann-alland6: 0,00008617343

hvonas - 1

Abrazolni lehet a polarizacio idéfiiggését minden egyes cellara egyszerre, illetve van
lehetdség egy szemléletes, de kevésbé hasznos animacioé megtekintésére (a mintavételezés
azért sziikkséges, hogy az esetlegesen sok adat esetén ne kelljen mindent abrazolni —
ugyanis folosleges sok ideig tartana), és a validalas miatt érdekes a polarizacid(polarizacid)
funkcio: a masodik (és tobbi) sejt polarizacidjanak a fliggése az elsd sejt polarizacidjatol.

A csatolt kozonséges differencidlegyenletrendszer megoldéasa az egyszert kozelités helyett
negyedrendi explicit Runge-Kutta (RK4) modszerrel torténik:

A Runge-Kutta megoldé mag miikodése réviden ( http://en.wikipedia.org/wiki/Runge-Kutta ):
y=r(t.y)
y (to) =Y

Differencialegyenlet kozelitd megoldasat irjuk fel az alabbi explicit id61éptetéses alakban:

Vi =V, +%(kl + 2k, + 2k, +k4)

t.,=t +h
Ahol y, + | RK4 kozelitése y(t, + 1)-re és:
kl = f (tn sV )

h h
= [, +57yn +Eklj

b

ky, = f(t+h ++zk2j
k, f(t +h,y, +hk,)
Belathaté, hogy a médszer globalis hibaja h* rendii.

A RK4 mag kiszamolja a 1 vektorok idéfiiggését és eltarolja, ebbdl a polarizacié a fontos:
P(j) - _ ﬂz(j) )



Validalas, eredmények:

Az alabbi képek a hivatkozasoknal talalhato cikkekbdl szarmaznak. Mindkettd
polarazid(polarizacid) 0sszefiiggést abrazol.
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2. abra [9]-es cikkbél

A kép azt abrazolja, hogy két cella esetén, ha az egyik cella polarizacigjat valtoztatom,
hogyan valtozik a masik cella polarizacioja. Jol lathato, hogy nem kell az els6 sejtnek teljesen
polarizaltnak lennie, hogy a masodik beugorjon a megfeleld allapotba, a cikk szerint a gorbe
alakja fiigg Ey €s gamma viszonyatol.
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3. abra [16]-os cikkbdl

Ezen az dbran mar homérsékleti effektusokat is mutatnak, a varakozasoknak megfelelden a
magasabb hémérséklet ,,elmossa” a polarizaciot.

A program az alabbi eredményeket produkalta hasonl6 (2 cellas beallitasok esetén):
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A gorbek kvalitative visszaadjak a cikkekben leirt jelenségeket. Ugyanakkor alacsony
hémeérsékleten megfeleld Ex — gamma ardnynal megjelennek az érdekes oszcillacios
jelenségek:
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Az [5]-0s cikk azt irja err6l, hogy a nem adiabatikusnak tekinthetd atkapcsolési jelenség
okozta energiatranszfer az oka az alabbi oszcillacionak, ami ,,clocking” segitségével, azaz a
gamma energia szisztematikus valtoztatasaval modosithato, vagy megfeleld hotartaly
segitségével a Rabi oszcillaciok csillapithatok.

Egy otsejtes lanc futtatasanak a végeredménye nem til magas hémérsékleten:
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Magasabb homérsékleten jol lathatd, hogy a tobbi sejt polarizacidja nem kdveti az elsot.

‘Seltek polarizacicja az id6 fuggényshen

Polarizdcid [a.u.]
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Osszeségében a modell j61 magyarazhat6 kvalitative értelmezhetd képeket ad, de igazan
komoly kovetkeztetéseket nem biztos, hogy le lehet vonni.

Fejlodési lehetoségek, problémak:

e Driver cella polarizacidja tetszélegesen beallithato.

e Tobbi cella kezdeti polarizécioja is valtoztathato.

e Nem csak egy sorban elhelyezkedd cellak szimulacidja, ami lehetdséget adna

e Nem csak a driver cella polarizacioja, hanem esetleg az alagutazasi tag is
valtozhathat6 az id6 fliggvényében.

A fentebb felsorolt fejlodési lehetdségek nem igényelnek komolyabb valtozast a fizikai a
modellben, igy tobbek kozott ezért sem keriiltek bele a programba, hiszen a jelenség
Iényege ebben az egyszerii esetben is nagyon jol lathato. Ugyanakkor a modellt jelentésen
valtoztatna (finomitana), ha a cellaknak nem csak els6szomszéd kolcsonhatasat venném
figyelembe.

Még egy tovabbi lehetdség van, ez pedig a haromallapotl kozelités, de miutan
attanulmanyoztam a cikkeket, ugy lattam, hogy az egyszertibb hasonloan jol leirja a
jelenséget.

Sajnos néha azt tapasztaltam a futtatas soran, hogy eléfordulhat 1-nél nagyobb, -1-nél
kisebb polarizacio! Ha ez valoban igy lenne, akkor az azt jelentené, hogy a modellel gond
lehet. Az is kdnnyen lehet, hogy a mértékegységek atvaltasanal kovettem el hibakat, és ez
okoz gondot. Lehetséges az is, hogy ezek csak szimulécids hibak, hiszen nagyon kénnyt
olyan esetet generalni, amikor latszolag tilcsordul a polarizacid, ez viszont kdnnyen
magyarazhat6: az idobeli lefutas olyan gyors, hogy a valasztott dt idéintervallum nem elég
kicsi.

Fiiggelék:

A pauli-matrixok:
0 1 0 i -1 0
o, = , O, = , O, = :
L o) " -0 0 1

A feldolgozott irodalom az interneten is elérhet6 a http://www.nd.edu/~gcahome/ Quantum-
dot Cellular Automata (Kvantum-pdtty Sejtautomata, roviditve QCA vagy QDCA) honlaprol.
A fontosabb cikkeket felsorolom, tovabba igen sokat segitett a wikipedia a mértékegységek
atszamolasanal ( www.wikipedia.org ). A hivatkozasokat az elméleti bevezetOben illetve az
egész dokumentécioban csak a fontosabb helyeken jeldltem meg, ugyanis tulsagosan
megszakitotta volna a targyalds folytonossagat. A felsorolas nem fontossagi sorrendben
tortént:
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