Kvantuminformacido-elmélet a kémiaban

“,va
('(

0%

Barcza Gergely

barcza.gergely@wigner.mta.hu

uisner

"Erdsen Korrelalt Rendszerek” csoport
Csop. vez.: Legeza Ors

TDK és Szakdolgozat Hét
Budapest, 2018.11.15.



., maﬁfizika, kémia,
IT, )
(aTomK)

Inst. de Mat. Madrid

Hylleraas Centre

University of Oxford

Erésen korrelalt rendszerek
Lendiilet kutatécsoport

U-Copernicus

ax Planck Institut

Heyrovsky Intézet

U-Oradea

U-Wisconsin-Madison

i

Vienna Center for
Quantum Technolog



Matematika és programozas

DMRG alapt programcsomagunk képes kolcsonhaté kvantumrendszerek:

» alapdllapoti és alacsonyenergias gerjesztések tulajdonsagait
T = t = 0-ndl megadni

» a korrelacié pontos figyelembevételével, ahol
> a "részecskék” (spin/fermion/bozon) kézott

P tetszOleges az egy- és kétrészecskés kolcsonhatasi topoldgia

Matematikai témak:

» kvantuminformacié-elmélet (FU-Berlin)

> tenzorfaktorizicié alapd és hibrid mdédszerek (TU-Berlin, Hylleraas)
Programozasi témak:

> idéfliggd, quench problémdk (BME, LMU-Miinchen)

> véges hémérsékletii problémdk (U-Bonn)

» a kéd parhuzamositdsa CPU és GPU klaszteren (Praga, PNNL-USA)

>

postprocesszéldst, klaszter karbantartast segité fejlesztések



Kolcsonos informacié mint a korreldcid mértéke
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Sg = —Tr(eplneg)
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Si, Neumann entrdpia, méri i rdcspont Osszefonédottsdgat a kornyezetével
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Si.j, Neumann entrépia, méri i és j racspontok Osszefonddottsdgat a kornyezetiikkel

lij=(Si+ 5= 5i;)(1 = 6ij)

li.j (kdlcsénds informdacié) méri i és j rdcspontok Ssszefonddottsigat




Grafén darabkak — hatarfeltétel szerepe
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Transz-polidiacetilén kisérleti adatainak modellezése

7 elektronokra felirt Hubbard-jellegli modell paramétereit fononszamitasi projektekben is felhasznéltuk
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r/ rA kisérlet elmélet

rs 1.428 1.419

rg 1.356 1.362

re 1.191 1.202
Energia/eV kisérlet elmélet
Ex, 15 1.74
Ex, 17 1.85
Es = Agyt 1.896 2.00
Ex, 2.0
Egap 2.482 2.45
A8, = Egap — Es 0.586 0.45
Ep = Agt 1.0 1.00
Eps = Dsg + AL, | 236 2.25
Al 1.360 1.25

kozvetlen mérési adat, becsiilt adat




Nitrogén-vakancia centrum gyémantban (Gali Adam)
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Kvantumkémia betoltésiszam-reprezentacidban

Water molecule, L=14
Na=5 N ' =5
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HF orbitals  Virtual states [r—v|

Tij, Vijii: adott molekulat jellemzi

H = E TUCIJCJU+ g \/,Jk/cmcja,cka/c/g
ijo Uklcro

STO-3G minimalis lokalizalt palyakészlet {¢;(r)}:
» STO-3G: 3 Gauss-tipust palya linedrkombinaciéja — Slater-bazis
» minimalis: a core és vegyérték palydkat egy-egy bazissal jellemezziik

> lokalizdlt: a palya adott atommagra centraltan tolti ki (kanonikus
palyakbdl unitér traféval kaphatd)



Kovalens kotések

H>O: kovalens kotések
+ hiperkonjugacié
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CO: haromszoros (poldros) kotések
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Delokalizalt aromdas rendszer: benzol — rejtett korrelacié
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&-korrelacié (C¢) a kolcsonds informdcid (/;;) altaldnositdsa & particidra:
€= {X1,X,..., X} (pl: €= 1{2,9,15,26,30,35})

Ce(or) ==Y S(ox) — S(ar)
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Koszonom a figyelmet!

barcza.gergely@wigner.mta.hu
https://wigner.mta.hu/erosen-korrelalt-rendszerek
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