VALASZ CSORDAS ANDRAS, MTA DOKTORA, BIRALATARA
I. BEVEZETO

Eloszor is meg szeretném koszonni a biralé munkajat és feltett kérdéseit.

Megjegyzés és kérdés nagyon sok volt, igy valasz is sok adodott. Ezért, az dathivatkozasok
konnyebb nyomonkovethetosége végett, minden vélasz kiilon szamot kapott, amely a valasz
sz6 utan zardjelben taldlhaté (és tobbszor tobb részre van felbontva).

A vélaszokat 3 kiilon fejezet (2-4 fejezetek) tartalmazza. A masodik fejezet a mddszerek
bemutatasaval kapcsolatos megjegyzésekre és kérdésekre vélaszol, és két alfejezetre van
bontva, a kozelitéses és az egzakt megoldasokat eredményez6 modszereknek megfelelGen.
A harmadik fejezet kozvetleniil a tézispontokra vonatkozé megjegyzésekre és kérdésekre
reagal. Mindezek utan, mikor mér a disszertacié tobb részlete is ismert, az utélsé, negyedik
fejezetben valaszolok a B.2-B.9 tézispontokra vonatkozo altalanos megjegyzésekre, amelyek
a birdlat 9-ik oldalan talalhaték.

A biral6 altal kiemelt helyesirasi hibdkkal kapcsolatban csak azt szeretném elmondani,
hogy sajndlom hogy ez igy tortént, és hogy 18 és 38 éves korom kozott, intenziven, a ma-
gyar nyelvet irdsban nem tudtam hasznédlni. Ezt nem mentségnek, hanem megjegyzésnek

szantam.

II. A MODSZEREK BEMUTATASAVAL KAPCSOLATOS KERDESEK

A. Kozelitéssel nyert eredmények maodszerei:

Itt IV.A.2. fejezetben (23. oldal) bemutatott Green fliggvényes mddszer bevezetésével

kapcsolatban voltak megjegyzések.

I.) IV.A.2 fejezetre vonatkozé els6 megjegyzések, masodik bekezdés 5-ik oldal:
A (3)-as egyenletre vonatkozé megjegyzések.

Valasz: (1)

1.1:

A (3)-as Osszefliggés (24. oldal) mésodik tagjaban a felsé hatér csak T — 0 esetben

végtelen, amigy pedig ténylegese Sh. Koszonom az észrevételt.



1.2:

A megjegyzés itt az volt, hogy a (3)-as alatti 3-ik sor tobb rossz allitdst is tartalmaz.
Ez a harmadik sor a kévetkezd (az extra megjegyzés zardjelben van): “A T = 0 esetben
(2) egyenletben (ez a T' > 0 Gorkov egyenlet) iw, — w valtoztatds sziikséges, hol w a t

valtozonak”

A (3)-as egyenlet alatti harmadik sorban egyetlen specifikacié hidnyzik, éspedig az, hogy
a véltoztatas utan, a (2)-es egyenletbdl eredményiil kapott Green-fiiggvények nevezdjében, a
pozitiv polus esetében w10, a negativ pélus esetében pedig w—i0 keriil az w valtozoé helyébe
(lasd Landau-Lifshitz, Statisztikus Fizika II, Pergamon Press, 41-es paragrafus, 167,168-as
oldalak, a 41.14-es képlettél a 41.19-es képletig).

I1.) IV.A.2 fejezetre vonatkoz6 masodik megjegyzések, masodik bekezdés, 4-ik
sor, 5-ik oldal: A (4)-es egyenletre vonatkozdlag a kiovetkezé megjegyzés &ll: Az atlagtér
kozelités nem az, ahogy (4) sugallja, mert példaul ha Oy és O, kelté vagy eltliinteto operator,
és a rendszer normél allapotban van, akkor (4) jobb oldala zérus (ami rossz eredményre
vezetne).

Valasz: (2)

Ezt a megjegyzést nem értettem, hiszen a (4)-es képlet utédni megjegyzésekben, az
értekezés 24-ik oldaldn, a (4)-es képlet alatti 9-ik sorban ez all: “Hangstlyoznom kell,
hogy (4)-ben szerepld O, és O, operdtorok (Fermi rendszerek esetében) altalaban két darab
fermionikus (kelté vagy eltiintetd) operatorbél dllnak. Igy az 00, szorzat (fermionikus
sokrészecskés rendszer targyaldsakor) négy darab kanonikus Fermi operdtort tartalmaz, két
kelt és két eltiinteto jellegiit. Ilyen kortilmények kozott a (4) lényegében a négy operatoros
tagot két operatoros tagok oOsszegére bontja, ahol az ily mdédon nyert operatorialis tagok
jarulékait szorzo koefficiensek két operatoros szorzatok atlagértékeibdl épiilnek fel.”

Azaz a disszertaciéban olyan nincs, hogy O és O, kelté vagy eltiinteto operator lenne

(4) alkalmazasakor.

IT1.) IV.A.2 fejezetre vonatkozé harmadik megjegyzések, masodik bekezdés,
7-ik sor, 5-ik oldal: A (4)-es egyenletre vonatkozdlag a kovetkezé megjegyzés all, idézem:

Ennél az atlagtér kozelités szofisztikaltabb.



Valasz: (3)

A (4)-es kozelitést, amint az kozvetleniil a (4)-es egyenlet alatt le van az értekezésben
irva, a Hamilton operatorban végeztem el mindig, amiutan az eredményiil kapott effektiv
Hamilton operator (f[eff), a (2) mozgéasegyenletbe (a Gorkov egyenletbe) keriilt. Most
a Gorkov egyenlet elsé 1épése az (lasd jobboldal, mésodik tag), hogy az A operator és a
Hamilton operator (mostmér H,;;) kommutétorat kiszamoljuk. EbbSl a kommutétorbél, a
Hamilton operdtorban megjelend tetszéleges konstans kiesik. Ezért, a Gorkov egyenletben,
a (4) jobboldalin sokszor megjelentetett —(O;)(O,) tag nem szamit, és az eredmény, a
mean-field minden “szofisztikdltsagat” tartalmazza majd.

Ezen tulmendleg, amint azt a 2-es valaszban, és ezaltal a disszertacié 24-ik oldalan
olvashatjuk, idézem: “a négy operatoros tagot két operatoros tagok 0sszegére bontja”, azaz a
felbontas sokféle képpen torténhet, amelybdl azon tagokat vessziik figyelembe amelyek végiil

a legkisebb energidt eredményezik (14sd P. Fazekas, Lecture Notes on Electron Correlation

and Magnetism, World Scientific, 2003, 352-es oldal).

IV.) IV.A.2 fejezetre vonatkozé negyedik megjegyzés, masodik bekezdés, 8-ik
sor, 5-ik oldal: Idézem: (7) szintén problémds: G(AB) ahogy jelélve van (nincs meg-
mondva, hogy Matsubara-reprezentaciéban vagyunk), n-fliggetlen, igy kivihet6 a szumma
elé.

Valasz: (4)

A (7)-es Osszefliggés alatt ott all leirva, hogy G(AB) a T" # 0 Green-fliggvény. A (2)
Gorkov egyenletbdl pedig latszik, hogy a T' > 0 Green-fiiggvény Matsubara reprezentacioban
van.

Hadd emlitsem meg a birdlat 6. oldaldn a 6. sorban tett megjegyzést is e ponton, misze-

rint “a trividlis dolgok boségesen keriilnek ismertetésre”. Pl. itt, ezt probaltam elkeriilni.

B. Egzakt eredmények levezetésénél alkalmazott modszerek:

Az egzakt eredmények levezetésénél alkalmazott mdédszerekre vonatkozolag megjegyzések
és kérdésk az V.A és V.B fejezettel kapcsolatban fogalmazottak meg. Ezekkel kapcsolatos

véalaszok keriillnek most bemutatdasra.

I.) V.A fejezetre vonatkozé kérdés bevezetése, 5-ik oldal: A kérdés felvezetése:



...Ugyanez mondhat6 el az V.A. fejezetre, amelyik egy fonalas modell tanulmanyozasanal
hasznalt modszert ismerteti. Nem vildgos, hogy ez sajat eredmény-e, illetve irodalmi
eredményt ismertet. A témédban irt sajat [11] publikdcié (hisz ez egy PRL), nincs ilyen
részletes mint ez a rész.

Kérdés: Kérem ismertesse, hogy az V.A. fejezetben leirt részekbol melyik tartalmaz
sajat eredményeket, illetve mi volt a [11] cikk megirdsakor mér ismert.

Valasz: (5)

Ugy ahogy azt a 63. oldalon ismertettem, az V.A. fejezet legelején taldlhaté (177) és (178)-
as képletetek Chandrasekhar geometriai valdszintiségei [129]. Ezen két képletbél a (179)-es
Osszefiiggés automatikusan kévetkezik, igy mésok is hasznaltédk [130]. Azonban, a 64-es oldal
alsé részén kezdodo “Klaszterképzodési Modell” paragrafustol, egész a 72-ik oldal aljan 1évo
“7. Klaszter spin” alfejezetig, az egész az én eredményem. Ehhez azt kell még hozzatennem,
hogy azt az oOtletet, hogy a kg7 termikus energiaadag klaszter kotést vag, Abrikosov al-
kalmazta el6szor [130,131,132], és ezt az “Elézmények” I1.B.1. alfejezetben, a 14-ik oldalon
le is irtam. Megjegyzem, hogy Abrikosov a spin-iiveg tanulméanyozésara hasznalta a ge-
ometriai eléfordulasi valdsziniiségeket, és a kétkomponensti klaszterhez [(181) képlet| vezet6
Osszefiiggést fel is irta, de tavolsagfiiggésében (azaz kiintegralatlanul) hasznélta ([130], 214-
es oldal). Ennek megfeleléen, a teljes valdszintiségi tér levezetése, az Osszes valdszintiségek
explicit formajanak levezetésével, és a valdszintiségi tér fennallasanak bizonyitasaval, az én
munkam eredménye.

Most a klaszter spin kiszamitasanak eljarasa altalanossagaban véve ismertnek tekintheto.
De ezen tulmendleg, az eljaras alkalmazédsa a konkréten levezetett klaszterekre (a 72. oldalon
kezd6do 7. alfejezet, egész a 78. oldalig, azaz a 7. alfejezet végéig), szintén az én munkdam
eredménye.

A 8. alfejezet szuszceptibilitasi Osszefiiggése, ha a klaszter spin és az el6fordulasi
valészintiségek adottak [(259)-es képlet a 78. oldalon]| szintén ismertnek tekintheté. De
ennek, a levezetett klaszter spin és el6forduldsi valészintiségekre vett alkalmazdsa (8-10.
alfejezetek, 78. oldaltél a 81. oldalig, azaz az V.A. fejezet végéig, az alkalmazasokkal
egylitt), szintén az én munkam eredménye. Ebben a részben benne van a (265)-6s képlet,
amib6l a homérsékletfiiggés szarmazik, azaz: kpT energiaadag ha eléri az (i,7) elemek
kozotti kotési energiat, akkor a kotést elvagja. Amint emlitettem, ezt Abrikosov alkalmazta

eldszor.



Az el6zményeket illet6leg, hogy mi volt [11] megirdsakor ismert, az el6bbi szoveg megadja
(mindezen informdcié, igaz nem ennyire részletezve, a IL.B.1. “El6zmények” alfejezetben
megtaldlhatd).

Még azt szeretném itt megemliteni, hogy a filiform klaszterekre vonatkozo eredmények a
XI-ik fejezetben taldlhatoak, és benniik egy lényegi rész maga a modell. De a XI-ik fejezet
a “Sajat modell eredmények” cimsz6 utan kovetkezik, és ez nem lenne igy, ha a modell nem

lenne az enyém.

II.) V.B fejezetre vonatkozé kérdések, megjegyzések, 6-ik oldal, masodik
bekezdés: Igen, kijott, hogy a szemlélteté példaban is mar hiba van.

Valasz: (6)

A médszer bemutatas a 81-es oldalrdl kezdédik, és az alapgondolatok az elsé alfejezetben
a 84-es oldalig vannak bemutatva. Ez a rész irja le az elvi eljarast. A 84-es oldalon egy
szemléltetd példa indul a pozitiv szemidefinit formara valé atalakitdasra vonatkozdlag és a
fedési egyenletek levezetésére, egy egyszerii esetben. Kz a rész két oldalon keresztiil ma-
gyaraz, és levezeti a helyes transzforméalt format, a helyes fedési egyenletek megadéasaval a
(289)-es képleteket. Az elirds mindezek utdn, az egyszerii fedési egyenletek megoldasanak

szemléltetésében van. Sajnalom, hogy tobbszori atnézés utan se vettem észre.

II1.) V.B fejezetre vonatkozé kérdések, megjegyzések, 6-ik oldal, harmadik
bekezdés: Idézem: Ez az els0szomszéd, masodszomszéd kérdés az eredményeket tartalmazo
részben lesz fontos: Egy olyan eredmény sincs az értekezésben, ahol csak elsdszomszéd
ugrasok lennének, mindig van valamekkora méasodszomszéd ugras feltételezve azért, hogy a
blokk-operatorokkal kifejezett Hamilton-operator valamennyire szép legyen. A gyongyszem
ebbdl a szempontbdl a (494) képlet folott hasznalt csatoldsi egyiitthatd egytittallas: to/2 =
tor = toy = tyay, (mellette elsdszomszéd ugrés és hibridizacids tagok). Azaz csak igen-igen
specidlis esetekben lehet a mddszert hasznalni, a legegyszeriibb (csak els6szomszéd ugras)
valésziniileg nehézségekbe titkozik. Ez viszont sokat levon a mddszer értékébél (talan ez
magyarazza a kollégdk mérsékelt érdeklodését a témaban).

Valasz: (7)

7.1:

A 88-as oldalon, részletesen el van magyarazva az a kidolgozott mddszertani eljaras, amely



lehetévé teszi a méasodszomszéd hopping és hibridizacids tagok kiejtését. A tézispontokra
adott valaszok soran erre részletes valasz is jelen van, mégpedig a B3 tézispont kérdéseire
adott véalaszban a [3]-as cikk kapcsan (17.3-as vélasz), és a B2-B9 tézispontokhoz kap-
csolodo 11. és VIII-ik megjegyzésekre adott valaszban (40-es és 46-os valaszok), melyeket
nem ismételek itt meg. A végeredmény az, hogy igenis lehet csak els6szomszéd jarulékokkal
is szamolni, lasd [3], vagy 40.2 vélaszt.

7.2:

Hogy a blokk operatorokkal kifejezett Hamilton operator mennyire szép, arrél nehezen
tudnék itt nyilatkozni. De azt el tudom mondani, hogy a disszertacié szemlélteti, hogy
barmilyen itt hasznalt Hubbard, vagy periodikus Anderson modell Hamilton operator,
tobbek kozott blokk operatorok segitségével, pozitiv szemidefinit formara hozhaté, ha van
benne mésodszomszéd hopping, ha nincs. Tovabbmenodleg, barmely valdsagos fizikai rend-
szert (tehat olyan rendszert, amelynek véges alapallapoti energidja van) leir6 Hamilton
operétort, pozitiv szemidefinit formara tudunk alakitani [lasd: disszertacié 90-ik oldal E)
alfejezet, vagy (23], 3-ik oldal, (1)-es Osszefliggés].

7.3:

A “gyongyszemet” illetd “csatoldsi egytitthatd egyiittallast” illetoleg, hadd vegyiik
szemiigyre a megadott t5/2 = to, = to, = t,1,, Osszefiiggéseket, amelyek valdjaban, a
disszertacié 179-es oldaldn, a (494) Gsszefiiggés felett a kovetkezd képpen vannak leirva:

=ty =ty, ta)2 =to, =y, = tyu,/2, V1 = V2V = Vb
Itt Osszesen 7 egyenldség all. i) Itt az elsé két egyenléség ugyanolyan atombdl allé (2D)
négyszogracsot definidl és ezt az els6szomszéd hoppingokra irja fel (¢, = t,), melyeknek a
jelolése tq lesz (t; = t,). Tehét az els6 két egyenldség a récsot vélasztja meg és jeldl. ii)
Ha mar a négyszogracs rogzitve van, akkor ennek megfelel6 kell legyen a tobbi hopping és
hibridizacié is: azaz to, = to, (negyedik egyenléség), és ezen ugrésok jelolése t5/2 = to,
(harmadik egyenldség), a négyszog diagonalis hoppingok egyenldsége t,_, = t,.,, illetve a
figyelembe vett elsoszomszéd hibridizaciok egyenlosége be’bl = Vyb’bl (hetedik egyenldség),
illetve ezek jelolése Vi = V'Y (hatodik egyenléség). Azaz eddig az lathaté, hogy a 7
egyenldséghbdl, 6 darab a négyszogracs kelléke, és jelolés. iii) Egy egyenléség marad, az
otodik: to, = ty1,/2. Ez az egyediili konnyité feltétel ami jelen van. Lasd a 43-as valasz végét
is a 41-ik oldalon, miszerint ezen egyenléségnek, a fizikai hattérfolyamatok befolyasolasaban,

fizikailag, nincs jelentGsége.



7.4:

A (494)-es képlet pedig, amint az a B8 tézisponthoz kapcsolddé elsé megjegyzésre adott
vélaszbdl (35-6s valasz), illetve a B2-B9 tézispontokhoz kapcsol6dé V. megjegyzésre adott 43-
as valaszbdl latszik, nem kondicidkat jelent, hanem a problémakorbe vett behelyezést, azaz
arra a problémara allitja rd a Hamilton operatort, amit a XVII-ik fejezetben tanulméanyozni
szeretnénk, és amely a (494) egyenlet felett részletesen el van magyarazva. Terjedelme miatt

ezt nem ismétlem itt meg (lasd 35-0s és 43-as valaszokat).

IV.) V.B fejezetre vonatkozé kérdések, megjegyzések, 6-ik oldal, utolsé
bekezdés: Megjegyzés: A (296) jobb oldaldanak els6 tagja nem pozitiv, hanem negativ
definit (a negativ eléjel miatt). Ha ezt a felbontdst alkalmazzuk, akkor a jobb oldal els6
tagjahoz tartozé maximadlis sajatértékli megoldas lesz az alapallapot, nem pedig az, ame-
lyiket Qi,o annihilalja. Ez az el6jelkérdés tobb helyen visszakoszon. Erzésem szerint a
mobdszer alkalmazhatésaga fiigg minden csatolasi allando eldjelétol.

Vilasz: (8)

8.1:

A (296)-0s egyenl6ség azt magyarazza el a 89-es oldalon, hogy a fedési egyenleteket hogyan
hatdrozzuk meg az ott jellemzett P, = QnQL esetben. Azaz, (296) jobboldala nem szerepel
sehol pozitiv szemidefinit Hamilton operdtor formaban.

8.2:

Az, hogy >, , QZTJQM vagy >, QWQIJ formét hasznaljuk, az attdl fiigg hogy milyen kon-
centraci6 tartomanyt akarunk lefrni. Ez a disszertacié médszertani ismertetésében (V.B.3
alfejezet), a B) 91-ik oldal-tél a C) 93-ik oldalon keresztiil, egész a 95-ik oldalig terjedd
részben talalhaté meg. A tézispontoknal adott erre vonatkozé vélasz a B7 tézispontot érito
I11. valaszban (32-es valaszban) van. Ezen 32-es védlasz hangsilyozza, hogy eljelkovetelmény
a fedési egyenletek levezetéséhez nincs kapcsolva. Az ami esetleg eldjelkovetelést eredményez,
az a fedési egyenlet konkrét megolddsa. Példaként emlitem a XVI-ik fejezetben leirt
Zw QWQIU atalakitdst (482)-es képlet 171-es oldal, melyre kapott fedési egyenletek a
(484)-es képletben vannak a 172-ik oldalon. A fedési egyenletek konkrét megolddsdbol
kapott kondici6kbdl az latszik, hogy a bemutatott esetben csak egyetlen hopping tag (a t)
kell negativ legyen, hogy a megoldés teljesiiljon. A 32-es valasz hangsilyozza, hogy a fedési

egyenletek jobb oldalan allé6 blokk operator paraméterek szintén el6jellel rendelkeznek, igy



atvehetik a hopping tagok eldjeleit. Lasd a konkrét példat 31.2 valaszban.

V.) V.B fejezetre vonatkozé megfogalmazott els6 kérdés, 7-ik oldal, els6
bekezdés: Mennyire egyértelmii (302) és (303) ? En tetszélegesen sok operdtort el tudok
képzelni, mert nem volt itt kimondva, hogy X, a kelts és eltiintetd Fermi-operdtorokat csak
linedrisan tartalmazza (Az alkalmazdsokban késobb csak ilyen volt).

Valasz: (9)

Induldsként csak azt jegyzem meg, hogy ahhoz hogy (303)-nak értelme legyen (azaz
norméalhaté legyen), X:L, csak kelté operatorokat szabad tartalmazzon (vagy, mindig csak
kelt6 operatorokat tartalmazé alakra hozhato).

Most (302) nem egy Osszefiiggés, hanem n; darab (és n; egy makroszképikus szdm), azaz
amennyi a P, = Q! Q;, operdtorok szdma a H-ba beléps 2721{2 S Q8 Qi Gsszegben.
Ezen n; egyenletet tartalmazé egyenletrendszerre kell egy rogzitett n’ indexet tartalmazo
Xju operatort meghatarozni. Az téves elképzelés, hogy egy nagy n; szamu egyenletet egy
taldlomra odatett X :L, operator kielégit (Ha én jol értettem, erre mondja a birdlat, hogy “én
tetsz6legesen sok operatort el tudok képzelni”). Ezeknek a Xl, operatoroknak mindig egy
specifikus formdja van, amit egyiittesen az Osszes (tegyem hozzd hogy nagyszamu) Qw
hataroz meg. De ugyanakkor le, sok van, és a kiilonb6z6 n'-hez tartozéd )A(l, operatorokban
mindig van valami koz6s (pl. hasonlé formajuk van, de mas-més csoméponton kezdédnek).
De ez természetes is, mert egy Hamilton operatornak jélmeghatarozott alapallapota lehet
csak, és az itt kialakitott |Wg)-bol (lasd (303)) formalédik majd ki az alapallapot. Az igy
levezetett Osszes Xl, operatort (303)-ba helyezve, trividlisan > Pn|\lfo> = 0 fennall, tehat
az indulé, és alapéllapoti hullamfiiggvényt célz6 Hilbert tér vektor (a tanulményozott H
forma esetében) mindig (303).

Most a X’L kifejezését illetSleg (amit meg kell keresni, lehet hogy a birdls igy értette),
linedris tagokkal érdemes probalkozni elészor (ha Qw formaja nem specidlis, mint a B3
tézispontnal adott [4]-re vonatkozé 17.4-es valasz esetében, de ott nem a most targyalt
Hamilton operdtor forma van jelen). A linedris formak itt nem jelentenek Osszefonddas
hidnyt, hiszen egy rogzitett n'-re vett X:L,|O) (nagyon specidlis esetek kivételével) nem
sajatvektor, és [, X’MO), az X, operdtorokat felbontva, és a szorzést elvégezve, egy
makroszkopikus szamu tagot tartalmazd osszeg, amelynek csak egytlitt van értelme, tehat

osszefonddott allapot. Ha linedris tagokkal nem kapok (302)-re megoldést, akkor bilinedris



formékat kell keresnem, olyanokat, amelyek linearis tagok szorzatara nem bonthatdk fel.
Hogy ezek milyenek, az fizikai jelentéssel bir [ldsd pl. szupravezetd fazis kimutatasat ezzel

az eljarassal: L. G. Sarasua, Phys. Rev. B75, 054504 (2007)].

VI.) V.B fejezetre vonatkozé megfogalmazott masodik kérdés, 7-ik oldal,
méasodik bekezdés: Altaldban hogyan keressiik meg egy nemintegralhato, igen nagy sza-
badsagfoku rendszerben a (305) halmazt ? Mi van ha I); iires 7 Mi van ha az alapallapot
degenerélt 7 Ekkor (307) megtaldl egy megoldést, hogy taldlom meg a tébbit 7

Valasz: (10)

10.1:

Egy sokrészecskés nemintegralhaté rendszer, mindig nagyon sok szabadsagfokkal ren-
delkezik. A (305) halmaz megkeresése a kovetkezéket jelenti: H = Hy + H, + C, ahol
H, és H, pozitiv szemidefinit operatorok, C' egy skaldr, és H; magja megvan [ker(H,)]
(az eléz6 pontban adott 9-es vélasz utalt arra, hogy ezt hogyan lehet felépiteni, hiszen
k:er(lfl 1)-et kifeszité tagok levezetésérél volt ott sz6, melyhez unicitasvizsgalatot is kapcsolni
lehet). Ekkor meg kell nézni, hogy ker(H,) és ker(Hsy)-nek mi a kozos metszete. A 92-es

oldalon H, formaja nincs megadva explicit (csak H, = > P, tudott rola, az itt szereplo

n>ni

~

P,-ek viszont nagyon kiilonbo6z6 forméjiak lehetnek (attdl fliggden, hogy mi a probléma).
Altaléban, ezen ] P, operatorok formajanak ismeretében meg kell l{:er(]%) Hilbert alteret
hatérozni, majd a ker(H,) és ker(H,) magok metszetét kell kiszamolni. Most akkor felmeriil
a kérdés, hogy ker(H,) (itt H, oroszlanrészt a kolesonhatési tagokbdl all) meghatérozasa
hogyan torténik. Ebbdl a célbdl azt érdemes tenni, hogy a kolcsonhatasi tagokat mar elére
ismert maggal rendelkezé formékra kell alakitani. Pl., vegyiik a 166. oldalon talalhaté (471)
egyenlet felett négy sorral szerepld

By= 300 (s gy — g — Mgy + 1)
operatort, amely a Hubbard tagbdl volt kovacsolva. Ennek a magja olyan allapotokbdl all,
amelyek mindegyikében, minden csoméponton, legalabb egy elektron szerepel. Tehat, ha
ezt az operétort jelenitem meg Ho-ként, mdr ismerem, hogy k:er(flg) pontosan milyen.

Namost, ha k:er(f] 1) és ker(ﬁg)—nek van kozos metszete, ez abban nyilvanul meg, hogy
van olyan [] , X!,|0) szorzat, amely ker(H,)-ben is benne van. Ezen n/ indexekbél alakul

ki az I, halmaz.



10.2:

Ha I, tires (és feltételezziik hogy az indulé Hamilton operétor egy valdségos fizikai rend-
szert jellemez), ez azt jelenti tapasztalataim szerint, hogy az eredeti Hamilton operatort
H, + Hy + C forméra transzformalé fedési egyenleteknek nincs megoldasa. Ugyanis ha van
fedési egyenlet megoldas, ez egy fazisdiagram tartomanyt jelent, és ott egy fizikai rend-
szert jellemzo Hamilton operatornak kell legyen alapallapota. Ebbe a fazisdiagram tar-
tomanyba beleszamitodik a koncentréacid is, hiszen legtobbszor a C' az N-fliggo, és ezaltal
C' is mozgathato. Azt mér tapasztaltam, hogy I, nem volt iires, de a megoldas nem ahhoz
a koncentracié tartoméanyhoz tartozott, ami engem érdekelt. Ilyenkor a pozitiv szemidefinit
felbontast kell megvéltoztatni.

10.3:

Ha az alapéllapot degeneralt: Ilyesmi gyakran el6fordul. Nézziik pl. a (307) alapédllapotot

a 92-es oldalon. Itt az )A(i, operatorok szdma hatdrozza meg a koncentraciét is (hogy a
koncentrécié ott van, ez jelezve van az egyenlet bal oldalan). Pl. ha az X:L, operatorok
linearisak a kelté operatorokban, azaz egy elektront helyeznek el a rendszerbe, akkor N, a
részecskeszam a bal oldalon, egyenl6 az X JL, operatorok szamaval (egyben az Ij; halmaz ele-
meinek a szamdval). Most példaul ha a részecskeszam kisebb a csomépontok szaménal, akkor
megtorténhet az, hogy (307)-ben szerepl operator szorzatnak részei is a Hy = > non P,
magjaban vannak. Pl. N részecskére telitett ferromédgneses allapotnal, az I, halmaz
altalaban ugy alakul ki, hogy az X:L, operatorok spinje rogziill. Ekkor a (307)-ben 1év6
szorzat egy részhalmazanak is rogzitett a spinje, tehat szintén alapéllapotot ad (itt altaldban
a Hubbard U-s tag magja altal megkovetelt dupla betdltés hianya teljesiil igy). Mivel I,-bél
sok N’ < N részecskét tartalmazo részhalmaz alakithat6 ki rogzitett N'-re (jeloljiik ezeket
a részhalmazokat I, (N')-el), az alapallapot degeneralt lesz. Ekkor, a degeneracié miatt
(307) kifejezése
[Ue(N' < N)) =3, aa [Hn’ela’M(N’) X:L/] 10)

formara alakul, ahol a, numerikus prefaktorok, a normalhatosag feltétele mellett tetszolegesek,
ésa |V, n) = Hn’EIm (N le/|0> vektorok linedrisan fliggetlenek. A telitett ferromagneses
eset példajat kovetve, ha a kiilonb6z6 I, p(N’) halmazok csomodpontjai kozott fedés van

(azaz a halmazok mind sszeérnek), akkor a telitett ferromdgneses tulajdonsidg N’ részecs-

keszamra is megmarad, ha nem, akkor nem marad meg.
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10.4:

Kérdéscsoport utolsoé kérdése: Ezen kérdéscsoport utolsd kérdése értelmezésem szerint azt

kérdezi, hogy mi van ha H, = > b, magjat, rogzitett N részecskeszamra, nem egyediil

n<ni
csak a (307), hanem valami ismeretlen (307)-re ortogondlis mas vektorok és (307) egyiittese
fesziti ki 7 Nos errdl meg lehet gy6zodni az unicitds vizsgalatdaval. Ebbdl a megfogal-
mazasbol latszik, hogy itt a mag unicitdsa (azaz egyértelmiisége) a fontos, és teszem ezt a
megjegyzést azért, mert hamarosan az unicitasra vonatkozo kérdés is kovetkezik. Tehat, az
unicitasvizsgédlat azt ellendrzi, hogy a magot (mint Hilbert alteret) kifeszité dsszes linedrisan
fiiggetlen komponens megvan e vagy nincs. Nos ez a vizsgdlat mutatja meg, hogy (307)-en
kiviil, a széban forgd ker(f[ 1)-nek van e mas komponense, vagy nincs. Ha az ember a (302)
egyenlrendszer megoldasait tiirelmesen végignézi, akkor nagy valdsziniiséggel ilyesmit nem
taldl (én nem taldlkoztam ilyesmivel). De ha taldlkoznék, azt tenném, hogy ellenérizném,

hogy a (307)-re ortogondlis (és ugyanazon N részecskeszdmhoz tartozd) allapotvektorok a

mag részei e, vagy sem.

VIIL.) V.B fejezetre vonatkoz6 megfogalmazott harmadik kérdés felvezetése,
7-ik oldal, harmadik bekezdés: Itt a 98-ik oldalon, a B1) pontban tett allitdsrdl van szd.
Idézem a teljes szoveget:

Cseles az V.B.4 pontnak mar a cime is: “Az unicitas igazolasdnak lehetésége”. Mintha
a jelolt sem lenne biztos a dolgaban és rettentéen évatoskodik, nem mondja, hogy amit
leir az egy igazi bizonyitds. Itt konkrétan a koévetkezd problémam volt: (326) alatt azt
mondja, hogy “Wf a |V) normalhatdsagi kikotése mellett tetszoleges”,... aztan (329)-ben
kihoza eredményként Wf formajat. Ennek els6 operatora rogton a kernelbeli vektort kelt a
vakuumbdl, mig (326) allitja el6 a kernelbeli operatorok alakjat. Szamomra ebbdl az vilagos,
hogy Wf nem tetszoleges és olyan athallasos érzésem van, minta feltennénk, amit bizonyitani
szeretnénk. Ezt természetesen nem allitom, mert ennek a fejezetnek a megértésére tobb orat
is szantam, de egy id6 utan feladtam.

Valasz: (11)

11.1:

Az V.B.4. fejezet egy altaldnos modszertani ismertetd része ahol a Hamilton operatorrdl
azt mondjak hogy H, és mas konkrétumot, induléfélben réla nem tudunk. Itt jelenik meg

az a cim, hogy “Az unicitas igazolasanak lehetosége”, mikozben teljesen dltaldanosan, a 95-ik
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oldaltdl a 96-ik oldal aljan 1évé A) pontig, bemutatasra keriil, hogy mit értiink itt unicitas
alatt, még akkor is, ha az alapallapot degenerélt, és ezt hogyan lehet bizonyitani (innen jon
a cim). Es a 96-ik oldal feliilr8l szdmitott 4-ik soraban [mikézben (277)-ben H = P 4 C
van, és a 96-ik oldal masodik sordban P jelentése meg van ismételve], ott all: “A |¥ (N))
megoldds akkor teljes, ha kifesziti a ker(P) alteret”. Tovébbé 6 sorral el6bb le van frva: “Az
unicitds tanulmanyozasa itt matematikai pontossaggal azt jelenti, hogy megnézziik teljes e
a levezetett |U,(NN)) megoldas”.

11.2:

Az itteni elézmények: 1) Q, a (278) formaji (Idsd 83. oldal) annihiléciés operdtor linedr-
kombindci6 (ldsd a megjegyzést a 98. oldal 2-ik sordban), amire mindig igaz, hogy 0,0, =0,
2) a részecskeszam rogzitve van N-re, 3) P, = QI’UQLJ, az n index pedig n = (i,0).

Ennek kovetkeztében, ha az |[V) = Q;,W/|0) (ez a (326)-0s egyenléség), és W, operator
tetszbleges a |V') normélhatdsagi kikotése mellett és N +1 részecskét kelt, akkor az QLUQLU =
0 osszefiiggés miatt mindig P ,|V) = 0. Azaz |V) € ker(P,,) teljesiil az el6bb elmondott
értelemben tetszéleges (barmilyen) W, -re.

11.3:

A disszertacio azt allitja, hogy a ker(l%g) mag barmely komponense amely N részecskeszamot
kelt, (326) formdra hozhatd, azaz felirhat6 igy. A 11.2 pont igazolta, hogy (326) az elmon-
dottak értelmében tetszoleges WlT -re a magban van. A disszertacié megmutatja a (98)-ik

oldalon, hogy ha kezdetben masképp is van felirva ker(P;,) egyik komponense, akkor is

(326) formara hozhat6, amint ez (329)-bdl latszik.

VIII.) V.B fejezetre vonatkoz6 megfogalmazott harmadik kérdés, 7-ik oldal,
negyedik bekezdés:

Kérdésfelvezetés: Erdekes az unicitds sz6 jelentése: eredetileg ez egyértelmiiséget je-
lent. Az alkalmazdsokban van elfajult dllapot (pl. az 1/4 rendszertdltés alatti szamoldsban
az alapallapot elfajult).

Feltett kérdés: Ebben az V.B.4 részben kérem mondja meg mit ért unicitas alatt akkor,
amikor elfajult allapot van ?

Valasz: (12)

Hogy mit kell érteni itt az unicitds fogalma alatt, azt méar a VI. kérdéscsoportra adott

utolsé valasz (10.4-es valasz) is érzékelteti: éspedig azt, hogy Hamilton operdtor magja
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egyértelmiien meghatdrozott (és ezédltal egyértelmiien ismert lesz az alapéllapot is). (A
hasznalt unicitas fogalom a 96. oldal felsé 7 sordban talalhat6 az értekezésben, lasd a 11.1-
es valaszt).

Ha az alapallapot degeneralt, ez a kovetkezoket jelenti:

A P pozitiv szemidefinit operdtor rogzitett N részecskeszdmhoz tartozé és Plg;) = 0
Osszefliggéseknek eleget tevd linedrisan fiiggetlen S = (|¢1), |¢2),...|¢n)) vektorhalmaza
egyértelmii (azaz unicitdsi tulajdonséggal biré) megoldds, ha ker(P) minden lehetséges ele-
me, az S vektorhalmaz linearkombinaciéjaként felirhatd, és S minden eleme N részecske-

szammal rendelkezik.

Lényegében ez, rogzitett N részecskeszamra, k:er(p) egyértelmii meghatarozasat jelenti.

III. A TEZISPONTOKRA VONATKOZO KERDESEK

A1l. tézisponthoz kapcsolédé kérdés, 7-ik oldal:

Kérdés: Kisérletileg vagy elméletileg milyen eredmények igazoltdk a fazisdiagramot 7
Kérdezem azért, mert 1994-ben az SDW-ért Nobel dijat adtak, és ilyenkor a téma altalaban
még divatosabb lesz.

Valasz: (13)

Az 1994-es Nobel dijat a neutron spektroszképiaért adtak [B.N. Brockhouse (“for the
development of neutron spectroscopy”), C.G. Shull (“for the development of the neutron
diffraction technique”)|. Az viszont igaz, hogy a mddszert széles korben a szilardtesfizikaban
is alkalmazzak, tobbek kozott a spin silirtiség hullimok (SSH) tanulményozasanak esetében
is.

Az értekezésben bemutatott fazisdiagram faziselvalaszté vonalainak vagy feliileteinek
nagyon pontos szamszer(i Osszehasonlitdsa i) kisérleti adatokkal (a csatolasi allandék mérésének
nehézsége miatt), ii) més elméleti eredményekkel (a kiillonb6z6 modellek rendkiviili sokszinti-
sége miatt) nagyon bonyolult. De ennek ellenére kvalitativ és nagysagrendi dsszehasonlitdsra
igen is van lehetOség.

Ennek titkrében, pl. a [264] Osszefoglald cikk viszonylatdban a kovetkezOk sorolhatdk fel:
T novekedésével, az értekezés 106. oldalan 1évé 13. abra fazisai paramagneses fazisba

mennek at, amit nyilvdnvaléan minden kisérleti tény igazol. Nagysdgrendileg, a (361)
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Osszefiiggést hasznélva, ¢ > T hatéresetben V/t = 0.5-re, a d-hulldm kritikus homérséklete
t = leV feltételezéssel, T, = 154 K adddik. Ez az érték nagysagrendileg megfelel a mért
értékeknek, hiszen a Cr esetében a A critikus homérséklete szobahémérséklet kortil van,
és YBaCuO rendszerekben a nagysdgrendje Ag-nek ugyanennyi [Phys. Rev. B63, 094503
(2001)]. A 13. abraban lévé diagramban, az izotrép SSH fazis a A, fazis. A hozza tartozo
go csatolasi dllanddt oroszlanrészét a Hubbard U adja mint lokélis Coulomb kolesénhatés
[ldsd: disszertacié 105. oldal, (359)-es képlet alatt], amely messzemenéleg a legnagyobb a fi-
gyelembe vett csatoldsok koziil. Ha ezen csatolds mellett elsoszomszéd kolcsonhatasok jelen-
nek meg mint pl. V, a lényegi anizotrép SSH az értekezésben a (Ag, Ag)-al jelolt (d-hulldm)
[lasd [264], arXiv valtozat (ez mindenkinek hozzaférhet6), 50. oldal, (53)-as képlet]. Meg-
figyelheté (lasd 13. abra), hogy, a V értékeinek t (hopping)-hoz mért kicsi [O(1)] értékeire,
még névekvé U mellett is domindlja a fazisdiagramot ez az anizotrép SSH fazis [a konstans
T-re vett metszetekben a faziselvalaszt6 gorbe erésen a go tengely felé hajlik]. Ezt [264, 50-ik
oldal] 6sszefoglald cikk vildgosan alatamasztja. A [264] azt is kiemeli, hogy ha els6szomszéd
kolesonhatas nincs, a Ag izotrép SSH jelenik csak meg ( [264], 25. oldal). Ez is egyezik a
12. és 13. fazisdiagram dbrdkon bemutattakkal (értekezés 106. oldal).

A pératlan k-fuiggvények (105. oldal (358)-as Osszefiiggés, utolsé sor) eléforduldsi
lehetdségét a rendparaméterben tébben reprodukéltédk (ez a A4 fazis a 12. abra fazisdi-
agramjdban a 106-ik oldalon), példdul [M. Kato, K. Machida, Phys. Rev. B37, 1510 (1988):
1513 oldal, II. Tabldzat, 3-ik oszlop]. Ugyanitt az 1512-es oldal I. Tdblazatdban a d-hullam
komponensek is megtalalhaték. A, tipusi megolddsok szintén jelen vannak pl. [B. Déra,
K. Maki, A. Virosztek Phys. Rev. B66, 165116 (2002)]-ben is.

Megemlitem még azt is, hogy van amikor az anizotrop SSH viselkedést tapasztalva, a teljes
Hamilton operatort (ami a teljes fazisdiagramot magaba hordozza) dtveszik. Pl. urdnium

tartalmu nehézfermionos rendszerek esetében: [Y. Ohashi, Phys. Rev. B60, 15388 (1999)].

A4. tézisponthoz kapcsolédé kérdés, 8-ik oldal:

Kérdés: A dolgozatban tobb helyen is olvashatd, hogy az itt vizsgalt modell inkdbb
id6szerli korrelaciokat mutat. Ezt honnan kellene latnom ? Az értekezésbol ez nem deriil ki,
hivatkozas sincs, ahonnan ez a félmondat érthet6vé vélna.

Valasz: (14)

Az értekezés 124-ik oldaldn van a vélasz (alélrél a 13-5 sorok), és hivatkozds is van
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feltiintetve ra éspedig [289]. Az Alkalmazott Modszerek (IV-ik fejezet), IV.D alfejezet,
56-o0s oldal, feliilr6l a 3-ik sordban is hangsilyozva van, hogy végtelen dimenziéban vett
szamitaskor, mivel minden vertex sszeolvad, a térbeli korrelaciok eltiinnek [azaz, mivel az
r-valtozo zérd lesz, a Fourier transzformalt térben a k-fiiggés eltiinik, és csak az w-fliggés
marad a sajatenergia (self-energy) részben].

Amikor ez a két Phys. Rev. B. cikkem megjelent [7,8] 1991 és 1993-ban, dinamikus
mean-field kifejezés még nem volt, az ilyenszeri szamitasokat akkor modszertanilag D =
oo-nek nevezték. Az azdta dtnevezett (és komoly numerikus apardtussal bovitett eljards)
lényegében tovabbra is lokalis maradt, de a standard mean-fieldt6l abban kiilonbézik, hogy

idOkorrelacidkat tartalmaz.

Mivel a kovetkez6 kérdés 1ényege csak a teljes kontextusbol latszik igazan, sziikségesnek

tartom a kérdéshez tartozo teljes kérdésbevezetd rész reprodukalasat:

B1. tézispont, 8-ik oldal: Idézem: Egy fonalszerii modell tulajdonsigait vizsgalja,
amely modellben az van feltételezve, hogy az egymas utani kotések hossza csokken. A mo-
dell csomépontjaiban spinek vannak, igy magneses jellemzok szamolhatéok a modellre. A
24. abran az (Eu,Sri_,)S anyag x=0.25-0s Osszetétele mellett a modellbdl és a [304]-es ref-
erenciabol szarmazé Curie-konstansok osszehasonlitasa lathato. Nagy problémam, hogy az
adott anyag honnan tudja a szalas szerkezetet. Ez egy perkolaciét mutatéd anyag nagyobb x-
nél. Az értekezésben a kovetkezo mondat van leirva: “A mégneses szuszceptibilitas mérések
rég sejtetik, hogy ezen anyagban fonalszert klaszterképzédmények fejlodnek ki [303,304]”.
Letoltve a két idézett cikket az elobbi allitasra utalé mondatot nem taldltam.

Kérdés: Kérem segitsen, hogy a két cikkben hol van az allitds megalapozva (P1. [304]-
ben kis specieszszamu klasztereket vizsgalnak a mérések mellett az adatok megértéséhez. A
vizsgdlt klaszterek kozott nem csak szélas szerkezetii van).

Erzésem szerint a [304] cikk modellje (a szerzék kozott altalam személyesen ismert D.
Stauffer és K. Binder) modellje sokkal jobb, lényegesen tobbet tud megmagyarazni az adott
anyag mért termikus tulajdonsagaibdl. A jelen modell érdekes, de egyik feltevése, miszerint
az egyes kotéstavolsdgok egyre csokkennek til ercs, realis szalas anyagokban nehéz egy olyan
mechanizmust elképzelni, amelyik ezt meg tuda valdsitani.

Valasz: (15)
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A 24. &bra x=0.025-re vonatkozik nem x=0.25-re. A perkolicié z, = 0.13-ra 1ép fel
([304], 2664-es oldal, jobb oszlop, utolsé sor), ezdltal a lejatszodd jelenségeknek semmi
koze a perkolacidhoz ([304], 2669 oldal, bal oszlop, feliilrél a 4-ik sor). A [304] szerzéi
kihangsulyozzak, hogy < 0.05 tartomanyon nagyon kis klaszterek jatszanak szerepet és
léteznek, éspedig 3, 2, vagy 1 atombdl éllnak ([304], 2669 oldal, bal oszlop, felilrdl az 5-ik
sor). A [304] 5. abréja az els6 két sordban ezeket felsorolja, és ezek 84.6%-a els6 latasra fili-
form (ezek széma az 5. dbran: 1,2,3,5,6,7,8,9,10,11,13) az én modellemben is megtalalhaté.
A 4-es szamu klaszter esetében egy csomoépont két legkozelebbi szomszédja kapcsolddik
ossze. De ez fcc racs, tehat az elsoszomszédok kozotti tavolsdg egyezik az elsszomszéd
tavolsaggal, és akkor ez a klaszter is, 1 = 7o formaban (aszimptdtikusan) az én modellem-
nek is része. Azaz, a [304]-ben bemutatott klaszterek 92.3 %-a a modellemben taldlhat6 ha
négykomponensii klasztert is figyelembe vesziink. De az 1,2,3 komponensi klaszterek vannak
jelen z < 0.05-re ([304], 2669 oldal, bal oszlop, feliilrél az 5-ik sor), 1-t6l 11-ig szdmozva az
5. abran, és ezek mind a modellben talalhatok. Ezen tilmendleg, neutron szorasi mérések
igazoljak [303], hogy messzemendleg az elsészomszéd kolecsonhatas a legnagyobb, és annak
ellenére, hogy egy méagneses atomnak 12 magneses atom elsészomszédja lehetséges, mégsem
alakulnak ki 3-nal tobb komponenst tartalmazé agglomeratumok [304] a tanulmanyozott
koncentracié tartomanyon.

Megjegyzem tovabbd, hogy az értekezésben 1évé modellben r, 1 < 7, (és nem r, 1 < ry,
ahogy a kérdés éllitja) szerepel [ldsd (409)], a szogek akar 90 foknal is kisebbek lehetnek ha
rne1 < 1y, teljesiil, tehat az anyagnak szalas szerkezetet nem kell tudnia.

D. Stauffer és K. Binder neve gondolom minden szakmabeli szdmdara ismert. [304]-
ben az AC szuszceptibilitasban a klaszterek kozotti kolesonhatas kovetkeztében kialakuld
maximumokra fokuszélnak, azt hasonlitjak Ossze kisérleti adatokkal. Ez x=0.025 esetéban
0.005 K-en van ([304], 2673 oldal, bal oszlop, 14-ik sor aldlrdl), tehédt sokkal alacsonyabb
homérséklet tartomanyon mint amit én vizsgaltam. [304]-ben Monte Carlo médszert
haszndlnak a kolesonhaté klaszterek jellemzésére ([304] 2672 oldal, jobb oszlop, elsé sor),
mikozben a klasztereket pontszertinek tekintik a szimuldcié soran. En inter-klaszter koleson-
hatdst nem targyaltam, AC viselkedést sem, a mérési adatokkal vett Osszehasonlitas szem-
pontjabol az én Phys. Rev. Lett. cikkem [15] és [304] kozott nincs dtfedés az én véleményem
szerint. Ezen tulmendleg én csillagkornyezetre vonatkozo csillagészati mérésekkel, laser

ionizaciés parologtatdsbdl szérmazd mérésekkel, szublimdaciés és grafit porlasztds (sput-
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tering) mérésekkel is Osszehasonlitottam a levezetett eredményeket, amit [304] nem tesz
meg. A [304] numerikus munka, az enyém egy nagyon egyszerii modell, amely nagyon kicsi
koncentracié tartomanyokon mérheté ossze kisérleti adatokkal, de azért szép, mert pon-
tosan megoldhat6 és homérsékletfiiggd klaszternévekedési megoldast ad (ismereteim szerint

elGszor). En ezért lattam benne fantéziat.

Kok ok ok okok ok ok skook sk ok ok sk ok ok sk sk kR sk sk skok sk skokook sk ko sk skokosk sk kokoskoskok sk skok sk sk skoko sk skok skokok sk skokosk skokokeskokokoskoskoskok skokok skokoskoskoskokok skokok

A birdlatban, ezen a ponton, a 9-ik oldalon, megjelenik egqy nagyjabdl 3/4 oldalnyi
bevezetése a B2-B9 tézispontokhoz tartozo megjeqyzéseknek és kérdéseknek, amelyekre
ugy érzem, reagdlnom kell. De, abbol az okbol kifolyolag, hogy tobbszori ismétlésként ne
irjam ugyanazt le, és hogy sokkal tobb részlete az értekezésnek ismert legyen, mindezt a
B9 tézispontndl felmeriilt kérdésekre adott vdlaszaim utdn teszem meg, ezen vdlaszanyag

legvégén, a 37-ik oldaltol kezdddoleg.

KKk ok skok ok ok skook sk ok sk ok sk okok sk sk skok sk sk skok sk skokook sk stk sk skokosk sk kokoskoskok sk skok sk sk skoko sk skokoskokok sk skokosk sk ok skokokoskoskoskok skokok skokokeskoskokok skokok

B2. tézispont, kérdésfelvezets, 9-ik oldal: ... “A 27. dbraval kapcsolatosan az allitds
szerepel, hogy y — 1/2-re az alapallapoti energia véges, de végtelen derivaltal rendelkezik.”

Kérdés: Ez analitikusan van bizonyitva ? Az én szemem az abra alapjan azt mondja,
hogy a derivélt 1/2-nél véges, és z csokkenésével lesz ez a véges érték egyre nagyobb. A
modellben hol a nyomas ? Egy mellékmondat belekeveri azt a tényt, hogy “a hopping
métrixelemek nyomdsfiiggéek”, majd rogton eljut a megéllapitds oda (és tézispontként is ki
van mondva !) hogy emiatt a “kompresszibilitds anomaliaval rendelkezik”. Kérem fogal-
mazza meg precizen az allitast: Hogyan fliggnek a csatolasi allandék a nyomastél és milyen
anomadlia van a kompresszibilitdsban (ugrds, el6jelvaltas ami instabilizalast okoz ?7) !

Valasz: (16)

A ritkafoldfémeket tartalmazé rendszerekben rég tapasztaltdk mér [152], hogy fém-
szigeteld atmenetitket (pl. Ce esetében) kompresszibilitds anomadlia koveti, mikozben a
rendszer izostrukturdlis marad. A széban forgé Phys. Rev. Lett. cikknek [11] az talan a
legfébb erénye, hogy egy haromdimenzids egzakt megoldds formajaban megmutatta, hogy
egy ilyen viselkedést tisztdn a periodikus Anderson modell is jelezni tud (semmi fononikus
jarulékok nélkiil). Az allitds ezért keriilt a tézispontok kozé.

A 27. ébraban feltiintetett divergencia analitikus eredmény. A szamolds kvantum-
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mechanikai, azaz T = 0-ban levezetett. Az alapallapoti energia y (hopping maétrixelem)
szerinti derivaltja divergal az d&tmenetnél. Egy hopping tag (¢) nyomésfiiggése:

t = (1 + au)to,
ahol u = (6V)/Vp, to a Vy-hoz tartozé hopping tag, a egy numerikus prefaktor amely rendsz-
erfliggd, 0V a nyomads okozta térfogatvaltozas, t pedig a hopping matrixelem. [Mindez azért
van, mert altaldban — nem nagyon nagy nyomas tartoméanyon —, a savszélesség, a nyomas
linedris fliggvénye kisérleti adatok szerint [pl. Phys. Rev. Lett. 101,136406 (2008)], tovabba
a savszélesség t-vel aranyos. Mivel nyomassal hatva egy 3D testre 6V térfogatvaltozast oko-
zok, kovetkezik hogy t — tog ~ 6V /V} Osszefliggés érvényesiil].

Ennek megfeleloen,

ot = (aty/Vp)oV, azaz OV = (1/C)0t,

ahol C' = aty/Vj egy konstans. Most a kompresszibilitas K az
1 . _190P _ | 18%E

K~ ~vev  Tvav
hiszen P = —0F/0V, ahol E az alapallapoti energia (N. W. Ashroft, N. D. Mermin, Solid
State Physics, 39-es oldal, 2.33 egyenlet alatti 4-ik sor). Ezek szerint

1/K = (1/V)C?*0?E | 0t?,
tehat, ha E mennyiség t szerinti derivaltja divergal, K-ban anomalianak kell lenni. Matem-
atikailag az nem szamit hogy y = ty/t; mert 6V kicsi, és ekkor v — (ag — ) véltozés
torténik csupan. Mivel ¢, mésodszomszéd, ¢, pedig els6szomszéd hoppingot jellemez, (g —
ay) # 0, ahol ay a t5-hoz, oy pedig a t1-hez tartozé koefficiens. A jelen esetben

B~ {1+40.25y72[1 — (1 — 492)'/?]2}3
all fenn, igy a méasodrendii derivalt is divergal. Sajnos a tranzicié masik oldaldn a megoldés

pontosan nem ismert, ezért az anomélia amit a modell ad 1/K-ban vagy divergencia, vagy

végtelen ugras.

B3. tézisponthoz kapcsolédé kérdés, 10-ik oldal:

Kérdés: Kérem a dolgozatban targyaltakndl részletesebben fogalmazza meg mik az 1j
eredmények a [2,3,4] cikkekben, kiilonos tekintettel az U = oo esetre.

Valasz: (17)

17.1:

A disszertacié B.3 tézispontjaban [(198)-as oldal] a kovetkezé megfogalmazas taldlhaté:

B.3. Bizonyitottam, hogy a periodikus Anderson modell kétdimenziés valtozataban
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is megjelennek a fazisdiagram kiilonb6z6 tartoméanyain nem-Fermi folyadék tipusi vezetd
fazisok, illetve lokalizalt tartoményok 3/4 savtoltés esetében. A kozelitésmentes jellemzésnek
ez esetben vannak specifikus 2D-re vonatkozo 1épései, és az eredményiil kapott fizikai tulaj-
donsédgok eltérnek a 3D-ben tapasztaltaktol (pl. kompresszibilitdsi ugras a vezet6-szigeteld
atmenet soran nem tapasztalhaté). A tanulményozott fazisok a Hamilton operdtorban sze-
replé csatoldsi allanddk elfogadhaté értékei mellett jelennek meg [2,3]. A jellemzést félig

toltott rendszer esetére is kiterjesztettem U = oo hataresetben [4].

A helynyerés miatt végzett sorozatos torlések nyomén a disszertacié végsé valtozataban
a B.3 pontot alatdmaszté eredménybemutato ténylegesen nagyon rovid maradt. Ezért itt,
a kérésnek megfeleléen, a [2,3,4] cikkek 1j eredményeit, a B.3 tézispont &llitasait kovetve,
részletesebben bemutatom. A bemutatott anyag ferdebetiis kiemelt része kertilt tartalmilag

a B.3 tézispontba.

17.2:

[2]-ben: az indité fontos elem az, hogy elézbleg, a véges U-ra levezetett eredmények mindig
diszperziv f-sdvot (azaz f-hoppingot), képzetes hibridizaciés matrixelemeket, és anizotrop
rendszert (azaz x — y nem szimmetriatranszformaci6) tartalmaztak (ez utébbi kondicid
[3]-ban teljesithets). A 2D Hamilton operdtornak az az ujdonsdga, hogy (legaldbbis 2d-
ben) itt el6szor ir le olyan szitudciét, amikor f-hopping nincs (csak f-nivéd), a hybridizécids
méatrixelemek valésak, és a rdcs nem torzitott is lehet (azaz x =y nem kizart). A levezetett
alapdllapot eqy vezetd fazis, amely nem-Fermi folyadék, 3/4 savtéltésen és felette létezik.

A Hamilton operator H=T,+F ¢+ V + U, ahol a nem-korrelalt sav kinetikus jaruléka

A A ~ A A~

Ty =3 ltxdl ydiixo + tydl o diry.o + tesyd] Jdisxiyo + ty—xl ydity—xo +

toxd] ,diax.o + toyd] ,diyoyo + H.cl,
a hibridizacios tag

V= Zip[vbd:rpfi,a + Vildl, firxo + Roivxo) + Voldl  fioyo + flodiry.q) + Hel,
a lokalis f-energia Ef =Er) i, ﬁf o 6 U a korrelalt f-elektronok Hubbard kdlesonhatasa
(U pozitiv). Az el6bbiekben (x,y) a Bravais vektorok.

Az emlitett elérelépést az teszi lehetévé, hogy egy teljesen 1j plakett operator kertil

alkalmazésra, mely rombusz formdju, és f-operatort csak egy pontban (azaz inhomogén

médon) tartalmaz. A block operdtor kifejezése
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Ay = al,dCZi,o + al,ffi,o + a2,dczi—y,o + as,dCZi+x,o + a4,dCZi+y,cr + a4,dCZi—x,o-
Az attranszformélt Hamilton operdtor forméja

H=Y,,A.Al +UP+R (1)
ahol (N, és N, a rdcs csomépontjainak és az elektronoknak a szdma):

P=3Y(1-a{,—af +n{Af), R=—UNy—2Nx(lar P+ K)+ KN, K =30 |an.ql*.
A fedési egyenletek

—ty = Q] 4A34 + a5 4014, —by = Q] gQaa + A5 4014y —laty = A5 4044 + a5 403 4,

—ty_y = Q34054+ a3 4014, —lop = a5 43,4, —loy = a3 4044, Vo = a7 4017,

Vi =aj jasa = a3 ga1 5, =V, = aj jaga = a3 a1y, B + U+ |ays]* = K,
és ezek megoldasa a |t,1,| = [ty—z|, [Vo/Va| = |t/ (2t2,)|, illetve sign(x) = —sign(ts4y), sign(ty) =
sign(Vp)sign(V,) kondicidk mellett, x = t,/t,, v =V, /t,:

a1 = 2 Jar g = 2¢/ Tt |v], lazal = |asa] = [x|laz.al = [x|las.al = [x|v/Tt2], (2)

24/ |t2a|’
tovabba a t = |ta, /t,| valtoz6 bevezetésével
E;+U
e =g 2t =07 (3)
kell fennalljon. A levezetett alapallapot
‘\I’g> = Hi AiT,TAiT,ﬂMi,TfiTT + ui,¢f§,¢)\0> (4)

ahol, a normalhatésigi kovetelmény mellett, a p; , numerikus paraméterekre mas kikotés
nincs, |0) a fermion nélkili vdkuméllapot. A fenti megoldds N = 3N, koncentriciéra él
(n3/4), de (4) megvaltoztatdsdval (]; , CA’lT’kJ hozzétételét jelenti ez, C' bemutatésa késébb),
ng/q f6l€ is kiterjeszthet6. Az alapallapot vezetd (0p = pt —p~ =0, hol u* = Ey(N +1) —
E,(N),u~ = Ej(N) — E;(N — 1) a részecskeszamtol fiiggé kémiai potencidlok). A (4)-hez
tartozo alapallapoti energia

By = K — M (U + 2]ar s ? + 2K). (5)
A szimmetrikus eset x = 1-et jelent, és ez esetben a kapott megoldés t; = t, = t,, to = to, =
toy = 0.5t,4, = 0.5t,_,, Vi =V, =V, |Vi| = 2|Vjt| mellett van jelen a (3)-as tartomanyon.

Megfigyelhetd, hogy (1) transzformélt Hamilton operator kinetikus része

Hy = Y ko El,KOI,k7gél,k,a + D ko E2,Ké;7k,oé2,k,a — UNy
kétsavos Hamilton operdtorba transzformalhaté, tgy hogy Hj a (4)-re hatva (5)-6t adja
vissza, tehdt az alapallapot Hamilton operdtoraként felfoghaté. Itt, Ehy = —K + E; +
U+el, el = K — |ayal?, ara = a14 + agqexp(+iky) + az g exp(—ikx) + aqqexp(—iky) +
as,qexp(+ikx) egy alsé diszperziv sav ami teljesen toltve van, E;yx = K=konstans pedig

egy fels6 lapos sav, amelyet U kelt, és amely félig toltott az n = nsz/4 koncentracié esetében,
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tovabba:
Cir,k,a = i(ai,de,a - al*c,dfli,a)7 C;r,k,a = DLk(al*c,dd;r(,U + a?,ffli,(f)’
A, = Y™ (g adi, + ai i)y D= Van P+ Jaal® :
A () = (V| |Y,) /(T,|¥,) alapédllapoti atlagérték szerint
<éir,k,crél7k70> = %’ <Cg,k,0627k70> = ]'7 <Cg,k,oél7k70> =0. (6)

A két utolsd Osszefiiggés nyilvanvald, mert az alsé sav teljesen toltott. De az elsd

dsszefiiggés (6)-bol azt jelzi, hogy nem-Fermi folyadékkal van dolgunk. Az impulzus sze-
rinti eloszldsfiigguényben semmi ugrds sehol sincs (ez n és nﬁ—m is igaz), a Fermi energia
értelmezheto, a Fermi felulet viszont nem, ezdltal a Fermi folyadékokra érvényes Luttinger
tétel sem dll fenn (miszerint a kélcsonhatds jelenléte a Fermi felilet dltal bezart térfogaton
nem vdltoztat). Tehdt eqy rigurdzusan levezetett és 2D-ben létezd nem-Fermi folyadék van

jelen a jelzett tartomanyokon.

17.3:

[3]-ban: A Hamilton operator ugyanazt a 2D rendszert irja le mint [2] (az indulé Hamilton
operétor lényegében ugyanaz mint [2] estében, de [3] id6ben [2] elétt volt publikalva, igy
tehat f-nivé helyett f-savot vesz figyelembe a rendszerben, azaz f-hopping tagok is jelen
vannak). Mindemellett [3] tisztdzta, hogy hogyan kell csak elsészomszéd hopping tagokkal
szamolni (eddig mindig, a szdmolds méasodszomszéd hoppingokat és hibridizaciés tagokat is
figyelembe vett). Az eljards kulcsa abban all, hogy ugyanazon a blokkon két blokk operatort
kell figyelembe venni, igy a két Osszeg, éspedig ) ; flffll és Y, BIT B; 6sszeadédsa nyomén, a
nem kivanatos tagokat ki lehet ejteni. Ez [3]-ban igy is tortént, de a késébbiekben, a kés6bb
megjelent leirdsokban, a “kiejtés” gy zajlik, hogy a kiejtend6 hopping szakasz mentén kell
kiilénboz6 blokk operatorokbdl szarmazé jarulékok taldlkozzanak. Egy maésik tjdonsaga [3]-
nak az volt, hogy eddig a blokk operatorok rogzitett spin vetiilettel voltak értelmezve, most
viszont, [3]-ban, a blokk operdtorok mindkét spinvetiiletet tartalmazzdk. A mai szemmel
nézve, az ilyen blokk operatorok a kozelmultban gyakran tanulméanyozott “aszimmetrikus”
(unbalanced) rendszerek jellemzésére nyitnak tutat (hol a hopping tag spinvetiilet fiiggd).
Ezen tulmendleg, a szamitas lokalizalt allapotra van raallitva.

Az indulé Hamilton operator H = T} + Tf + Ef +V + U, ahol

T=Ty+Tr+Ep =3, >, (t2d]  disro + tLfi frieo + Heo) + Esi] ).

[tt r els6 és masodszomszédokat (y+x) is tartalmaz induldspontként, a matematikai 1épések
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kénnyebb nyomonkévethetésége végett. A hibridizécids tag lokalis (Vo) és nem-lokalis (V)
tagokat is tartalmaz az indulé H-ban, V,, csak elsészomszéd tagokat vesz figyelembe.

V=V + Vi, Vo = S0, (Vod! , fro + Hoe), Ve = S o Valdl friwo + fi o dises) + Hec).

A récs négyzetesnek tekitett, és [2]-vel ellentétben itt a blokk operdtorok a racs ezen
négyzetes, 4 csomépontot 0sszekotd cellain vannak értelmezve. De, ahogy ezt a bevezet6
részben hangsulyoztam, 2 blokk operator van minden csoméponthoz rendelt cellahoz
hozzékétve (A; 6s By):

A; = Y Zg:dj[al,g,ogi,o + (2,9.00i1x,0 + 3,90 0i4x+y.0c T 04,9.00it+y,0)>
tovabba, a B; értelmezése is azonos, azzal a kivétellel, hogy benne, az a,4,,n = 1,2,.4
koefficiensek helyett b, 4,17 = 1,2, ..4 koefficiensek szerepelnek, g = d, f.

A transzformdlt Hamilton operator formaja

H=(AAl + BiBl) + UP + [K\N — Ny\(4K, — 2E; — U)]
ahol K, = K1(0) = 30 (|anaol® + |bnao|? A fedési egyenletek nagyon terjedelmesek, a
3] C-mellékletében talalhatok meg. A taldlt megoldds ng/4 koncentracién létezik (felsé sav
félig t61tott) és formdja (nem-normalizalt alakban, és = # 0, vagy oo-re)

|Wy) = TI(dhy + oAy + 2 ) fly + s £))10),
amely normaja

(W) = (1+ )™ [Ti(pagl® + [ l?)-
Itt [, az 6sszes N csoméponton végigfut, 2% = [t/ /t?|, 1;, tetszéleges koefficiensek, azzal
a kikGtéssel hogy a norma nem lehet zéré. A bemutatott megoldas )., = Vi, = 0, illetve
9=t =19V, =V, =V,g=d, f esetében 4ll fenn, tehdt csak szimmetrikus elsészomszéd
hoppingjai vannak (megemlitem, hogy [3] aszimmetrikus esetre is ad megoldast). Ez egy
lokalizalt allapot amelyre alapallapoti atlagértékre szamolva (T9) = (TF) = (V,) = 0,
tovdbba minden csomdpontra 7;|¥;) = 3|¥)), azaz minden csoméponton pontosan 3
elektron taldlhaté (ezért nincs mozgds). Az iy = -, > _; figo dllandé értéke miatt
hosszutavi stirtiség - stirtiség korrelaciok vannak a rendszerben.

Habar p; , tetszoleges, a norma ismeretében az osszes Hamilton operator tag atlagértéke
kiszamithatd, és az alapallapoti energia (2% = |t;/t4]):

Ey/Ny = ULy + Ep(1+ £5) — 22(1 4 22).

1422 1422

Lathat6, hogy ha E -ben hopping tagok szerinti derivéltat szamolunk (ez itt ¢ = |t;/t4] =
22 szerint lehetséges), divergencidt vagy ugrdsszerii viselkedést nem talalunk, tehat itt a

kompresszibilitasi anomalia nem tapasztalhato.
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[2,8] megmutatta, hogy fémes és szigeteld fdazist a periodikus Anderson modell, pon-
tosan tdargyalva 2D-ben, képes a Hamilton operdtor paraméterek “normdl” (azaz elvdrhatd)
értékeire is visszaadni. Azaz f-sdv nélkil (csupdn f-nivdéval), valés hibridizdacios csatoldssal,
vagy éppenséqggel csak elsdszomszéd jarulékokat tartalmazo hoppingokkal.

Megemlitem, hogy az itt (17.3-ban) bemutatott 2D szigetel$ fézis a tartomanyan is le-
vezetésre keriilt (spinvetiilet fiiggé blokk operatorok felhasznaldsdval, Z.G. Acta Phys. Pol.
B34, 749 (2003)), ugyanazon fizikai tulajdonsdgokat eredményezve. Tovabbmenéleg, az itt
(17.2-ben) bemutatot 2D itinerdns fézis, a paramétertér egy mdsik részén (f-ugrdsok és

képzetes hibridizacidk jelenlétében), ugyanazon tulajdonsigokkal, [149]-ben talalhato.

17.4:

[4]-ben: Az el6z6 két publikdcidval ellentétben, [4] 1D szitudcidban térgyalja a periodikus
Anderson modellt, mégpedig specifikusan U = oo esetben. Ilyenkor nincs dupla betoltése
az f-nivonak, és ez a tény mar a Hamilton operator indul6 formajaban is benne van azaltal,
hogy fiﬂ — Gio = fiJ(I — ﬁf _,) helyettesités torténik. Amugy, a periodikus Anderson
modell U = oo esetének g; , operatorokkal vett targyaldsdnak otlete nem télem szédrmazik,
egy Dresdai latogatasom soran javasolta Klaus Becker.

A Hamilton operator felirasakor az 1D miatt i — ¢ csomépont szamozas hasznalata
lehetséges, tehat

H=3, [te] Cir1o+ 28]y seiv10 + He) + Er S 0l bio + 35 o A(Voll G110 + Hoc.)

+ [Vilel ,gis1o + 8l oCirr0) Hoe ]}
Az alkalmazott blokk operator harom egymésutani csoméponton értelmezett

Aig = 1815 + A26i5 + 31410 + A Gig,
melynek megfeleléen a transzformalt Hamilton operator formaja

H =3, Al +lag2 X, 2, 4+ (52 aal?) o, i, — 2Nallagl? + (22, Jau )]
tovabba a fedési egyenletek

t1 = —(ajag + azas), ty = —ajas, By = —|ag|>, Vo = —asay, =Vi = ajay = ajas.  (7)
A (7)-nek van olyan megoldésa, éspedig

ar = /|ta]€?, ay = =5 tlwew, az = /[ta]e!0F29)ap = — [2|ts| + leTZei(“@,
amelyre |as|* = Y n—123 la,|?, amelynek az a jelentsége hogy ekkor a Hamilton operdtor

H=3,, A Al + (N —4ANy) S ag? (8)

formara bomlik. Hogy ezen kifejezés kialakulhasson, ¢, t; nagysaga tetszolegesen megvalaszthato,
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de a megoldds (ha a paraméterek mind valdsak) csak Ey/[t,| = (4/|z| + 2|z|), v = 2z tar-
toményon él, ahol x = t5/ty, v = Vi /Vj.

A fenti kondicidkra levezetett alapallapoti hullamfiiggvény

[07g) = [Hz’]\ij\l AITAL]YMO), vi= Hjjvil[Zi]iAl Za Zb:c,g a?,j,a BI,UL (9)

A (9)-ben az [], AITAI¢ atlagosan 2 elektront tesz csomépontonként a rendszerbe, ami
a periodikus Anderson modellben félig toltott rendszert jelent. E felé helyez el Y1 még
M =0,1,2,..2N, darab elektront. Az ai?’jﬁ koefficiensek numerikus prefaktorok, amelyekre
csak az a kikotés, hogy a hullamfiiggvény norméjat nem szabad lenullazzak.

A félig toltott rendszer esetében (9) kifejezése egy kicsit leegyszeriisithetd, éspedig

[75(N = 2Ny)) = [T BB o),
ahol Bi,a = (¢ic1,0+Cit1,0) +(PCis+qGis), amelyben p = —t1/(2|t2]), ¢ = —sign(Vl)\/m,
E,/Np = —2ta|¢>.

A (9)-ben kapott megoldéds egy vezetd és nem-mégneses allapot (ou = put — pu= = 0).
Erdekes megjegyezni, hogy a megoldéds t; = Vi = 0 esetre is kiterjesztheté (ekkor a blokk
operator paraméter megoldasok masak), hasonlé fizikai tulajdonsidgokkal. A megoldasnak az
is értéke, hogy f-ugrast nem tartalmaz, csak f-nivot, dgy mint az eredetileg értelmezett peri-
odikus Anderson modell (generikus PAM). A (9)-es megoldds, amely félig toltott rendszert, il-
letve e feletti toltéskoncentrdciot ir le az 1D periodikus Anderson modellben U = oco-re, véges
de folytonos paramétertartomdnyon kapjuk. De mivel e modellnek nincsenek integralhato
pontjai, €és integrdalhaté pontokat csak tébb mds jarulék (pl. Heisenberg kélcsénhatds az

f-elektronokra) hozzdaddsdval nyerhetink, az én véleményem szerint az itt bemutatott

eredmény értéket jelent.

B4. tézisponthoz kapcsol6dé kérdések, 10-ik oldal:

A kérdésfelvezeto rész kérdései:

PP
17J71_J70—‘

I. Idézem a kérdést: Van egy rettenté bonyolult objektum: 6 valtozétodl fiiggo ¢
Alnaiv kérdésem: Mi szitkség van az alsé harmadik indexre 7 hisz az alsé, elsé kettébol
megkaphato, és a megértést sem segiti.

Valasz: (18)

Az alsé, els6 két index a szakasz (amelyet a “hopping” ir le) végpontjait jeléli, a har-
madik index pedig a a hopping irdnyat és nagysagat mutatja, azaz i-bdl j-be, vagy viszont

és mekkorat. Ezen lehetOségeknek megfeleloen, mas operator rész tartozik a t-hez, igy a
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levezetés folyaman, nyomonkovetéskor, vagy ellenérzésénél tudni kell hogy i-j kicsoda. Ezen
tulmendleg attol fiiggden hogy i-j mekkora, a t jelolhet elsdszomszéd, vagy masodszomszéd
tagot. Aldhuzom, hogy a 148-as oldalon, a (435)-6s fedési egyenletekben amelyek a megoldas

részét képviselik, ott van a harmadik alsé index, az teszi érthetévé az egyenletrendszert.

II. Idézem a szovegrészt a biralatbdl: ...igen specidlis dolgok vannak feltételezve:
nevezetesen (433), ami széles kovetkezményekkel jar. Innent6l majdnem kévethetetlen, hogy
mi a véletlen véltozé: Eredetileg (431)-ben szerepld csatoldsi dllandék, majd a specidlis
feltételek miatt a (436) els6 tagjanak egyrészecske energidiba, illetve (434)-ben szerepld
linedrkombindciés egyiitthatékba keriil a véletlenség, aztan az atkeriil a (441)-ben szerepl6
vj-kre, amikrdl (441) alatt az van mondva, hogy tetszéleges konstansok. Uténa ezek lesznek
a véletlen valtozok, és ezek egytittes eloszlasfiiggvényével vannak a (446) és (447) kifejezések
kiértékelve.

Valasz: (19)

En ugy éreztem, hozza kell szolnom ehhez a részhez, mert itt a megfogalmazott mondatok
egyiittes hangulata birdl (ugyanigy mint a 11-es vélaszndl a kérdés felvezetés). ElGszor is
szét szeretném vélasztani a mondatokat két részre, éspedig A) a (433),(431),(436),(434)
egyenletekhez kapcsolédo megjegyzéseket kiilon taglalnam, ezek kapcsolodnak ugyanis a
Hamilton operatorhoz, majd B) a (441),(446),(447) egyenleteket veszem szemiigyre, amelyek
a levezetett alapallapoti hullamvektorra vonatkoznak:

19.1:

A) A Hamilton operatorra vonatkozélag azt szeretném kiemelni, hogy 4N, rendezetlen
véaltozot tartalmaz (itt Ny a csomépontok szdma). Ezek fele hopping, masik fele pedig
kolcsonhatéasi tag, kozben a rendszer igazi kolecsonhatd sokrészecskés 2D rendszer. An-
nakidején (2003)-ban vagyunk, a rendezetlenséget egy-elektron problémaként (azaz elektron-
elektron kolesonhatds nélkiil) vagy csak t-ben (nem-diagonélis), vagy csak e-ban (diagonélis)
rendezetlenségként térgyaltak (1asd I1.B.3. alfejezet, 19. oldal, felolrél a 13-16 sorok). Nélam
viszont a probléma: kolcsonhatd rendezetlen 2D fermionikus rendszer, és a cél egy pon-
tos alapallapoti hullamfiiggvény levezetése volt. Ezt teljes altalanossagban nem tudtam
megoldani (taldn majd a fiatal generédcié elébbre viszi a dolgot). Egy konnyit6 feltétel
kellett. Ezt képviselik a (432) és (433) egyenletek. Az els6, pozitiv lokalis egyrészecske

potencidlokat feltételez (azaz befogd vonzé centrumok nincsenek jelen), a méasodik a birald
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altal emlitett (433). Ezen Gsszefliggés a szakirodalomban is hasznélt (pl. [313]) és lényegében
azt allitja, hogy ha 2 tipusu elektron van a rendszerben mondjuk a és b (azaz 2 orbital van
egy csomoéponton), akkor ha t.,/ty = w?, akkor a hibridizaciés jellegli tap-re toq/tay = w
all fenn. Ezt a tényallast, nagysagban, és nagysagrendben atfedési integral szamitasokkal is
alatamasztjak [313]. (Hogy egy példat is adjak erre, Aktinium esetében (abszolit értékben
és mRy egységekben) t,, = 36.33,ts7, = 7.93,ts55, = 15.46 [J. Durgavich et al., Com-
putational Material Science 112, 395 (2016), 399-es oldal]. tss/trr, = w? = (2.14)%
tsso/tsfe = W = 2.34).

Most (431) az eredeti Hamilton operdtor, (436) a transzformélt Hamilton operator. Igy
hat ha rendezetlenség van az eredeti Hamilton operatorban, akkor kotelezden, rendezetlenség
lesz a transzformalt Hamilton operatorban is, és mindez igaz mindig, fliggetleniil attél hogy
vannak e specidlis feltételek, vagy nincsenek. Még azt jegyezném itt meg, hogy az eredeti
Hamilton operator kinetikus és kolcsonhatasi tagjaiban is volt rendezetlenség, és mindez
ugyanigy megmaradt a transzformalt Hamilton operator esetében is.

Most a (436) transzformalt Hamilton operdtor blokk operatorai, amelyek a transzformélt
szinten az egyrészecske jarulékot adjak, ezek vannak (434)-ben, muszaj rendezetlenséget tar-
talmazzanak, ha a transzformalt Hamilton operédtor egyrészecske jarulékai ezt tartalmazzak.
En itt mindebben sehol semmi ellentmondést nem latok.

19.2:

B) Most jon az alapallapoti hullamfiiggvény.

Amiutdn a transzformalt Hamilton operdtor (H) (436)-ban megvan, a legltaldnosabb
hullamfiiggvény amely H|W,) = 0 Osszefiiggést teljesiti az a (441) és (444)-ben adott (lasd
a levezetést (442),(443)-ban). Az, hogy e hullamfiiggvényben egy tetszéleges v; paraméter
van, az annak koszonheto, hogy H rendezetlen. Tovabba, mivel H rendezetlen, ezt a (441)
alapallapotnak is tiikroznie kell, tehat a rendezetlenség szerepét az alapdllapotban vj-nek
kell atvennie. Ezért lesznek ezek a hullamfiiggvény rendezetlen valtozdi, amelyek szerint a

(446) és (447) kifejezések kiértékelve vannak.

II1. Idézem a szovegrészt a biralatbdl: Palyamat véletlen elllenalldsok halézatanak
a perkolacios kiiszob kornyékén vett vizsgalataval kezdtem. Emlékeim szerint az eredetileg
korrelalatlan osszetevok, ha halozatba vannak kapcsolva, igen erdsen egyiittes viselkedést

tudnak okozni. Ebben a problémaban is valami hasonlé van. Itt a blokk operatorokrol
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van az feltételezve, hogy korrelalatlanok, de a blokk eperatorkban 1év6 Fermi-operatorok
Osszeérnek.

Valasz: (20)

Ha a blokk operatorokban 1évé Fermi-operatorok osszeérnek, ez bizonyitja hogy a blokk
operatorok korrelaltak. Tehat az allitds (miszerint “itt is valami hasonlé van”) véleményem
szerint nem igaz. A blokk operdtorok (434) formdja ugyanolyan mint méskor, és a lényeg
benne az, hogy az indulé (431) Hamilton operatort pontosan alakitjék 4t a pozitiv szemidef-
inites formakat tartalmazé (436) transzformélt Hamilton operatorra. A segitének mondhatd
feltétek, amint mar azt az elébbiekben emlitettem (19.1-es valasz), (432),(433)-ban vannak.
Ezek miatt lesz lehetséges az indulé Hamilton operatort, a (438) blokk operatorokkal pozitiv
szemidefinit formara hozni. Tehdt, maga a transzformécié pontos, ha matematikailag (432),
(433) fenndll.

Nos mindezt bizonyitani is tudom: ha megnézziik a (434)-ben adott plakett operdtorokat,
vegyiik észre, hogy ezekben a,, 4 és a, s plakett operdtor paraméterek szerepelnek. De a (435)
fedési egyenletekben mar csak a, 4 paraméterek vannak. Tehét, az eredeti fedési egyenletek
at letteg ugorva hely hidnya miatt. Az eredeti fedési egyenletekben, minden (435)-ben
szerepld sornak, 4 egyenlet megfelel6je van. Vegyiik példaként (435) els6 sorat. Az eredeti
fedési egyenletekben ez:

dd . .
Liit1m.0 = 01 g02,d€i,0 + Q) 403 d€i— L0,

f:d _ * *

iit1a,0 = Q1,§02,d€i,0 T Q3§03 4€i— L 0,

dvf _ * *
tiit1,m0 = 01,402, f€i 0Ty 403 f€i— L0, (10)
f?f _ * *
Liit1me = 01, f02,f€i g + Ay (03 €L o,

Tovabba, (433) értelmében
e = W00 ivtee = Wiitiee tirtee = Vii1ee (11)
Megfigyelhetd, hogy (11) miatt, (10)-nek a megolddsa a,; = wa,gq, (itt w valds),
mik6zben (11) (és tarsai) az értekezés (435) fedési egyenletrendszerévé alakulnak at. Tehdt
A, f = Wa, g nem egy taldlomra felirt egyenléség, hanem (433) miatt, a fedési egyenletrend-

szer megoldasa. Azaz (432), (433) miatt a (434) blokk operatorokkal, az indulé Hamilton

operétor transzformacidja a (436) formara pontos és pozitiv szemidefinit eredményt ad.

IV. Idézem a szovegrészt a biralatbdl: Erzésem szerint nem az a véletlen modell

van a végén taglalva, mint aminek a megértése volt az eredeti cél.
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Valasz: (21)

A transzformdcié pontos, itt ez a lényegi informdacié. Tehdt a (436) transzformélt Hamil-
ton operatorban, a (431, 432, 433) mint informdcié benne van (ldsd a 20-as vélaszt).
Tovabba, (436) transzformalt Hamilton operator pontos alapallapota (441, 444). Egy pontos
alapallapotnak pedig muszdj tudni hogy a kiindulépont (azaz 431, 432, 433) milyen.

V. Idézem a szovegrészt a biralatbol: Talan ott lehet az o6rdog elbuijtatva, hogy
a vizsgalt megoldas csak 1/4 sévtoltésig megy, eddig a Hubbard-tag nem rug labddba a
kikotések miatt.

Valasz: (22)

Nos, ez nem igaz (mérmint hogy a Hubbard tag nem rig labddba). A 151 oldal
els6 10 sora ezt magyarazza el. Megfigyelhetdé ugyanis hogy a levezetett alapallapoti
hullamfiiggvényekben [lasd (444), (445)] nincs dupla betoltés. Azaz, az alapallapoti hul-
lamfiiggvények azért olyanok, amilyenek, mert végig ott van a Hubbard-tag. Ha kivessziik
a Hubbard tagot, a megolddasokban azonnal megjelenik a dupla betoltés. Az alapallapoti

T2t
. O, __ tagok jelennek meg

hullamfiiggvények forméja kvalitative megvaltozik, hiszen OLM i —o

benne. Ezért allitottam azt, fogy fermionikus rendezetlen rendszerek egy-elektron kozelitésben
(azaz independens elektron kozelitésben) és inter-elektron kolcsonhatds figyelembevétele
nélkiil levezetett eredményeirél semmi nem garantdlja, hogy infinitezimalis inter-elektron

kolesonhatéas bevezetésekor érvényben maradjanak.

A megfogalmazott kérdés: Lehet, hogy érvelésem nem helytalld, ezért kérem tovabbi
érveket hozzon, hogy a végén kihozott lokalizacio-delokalizacié atalakulas generikusan is
el6fordul (az eredeti modellben).

Valasz: (23)

Amint azt az el6zményeket targyald I1.B.3. alfejezet 3-6 soraiban (18. oldal) hangsilyoz-
tam, 1979-ben publikalt “skélatorvény” [182], (amelyet ma nem-kolesonhaté skélatorvénynek
neveznek) megtiltja két dimenzids rendezetlen rendszerek esetében fém-szigetel6 tranzicid
1étét. Az eredmények levezetését tehat nem generitds motivéalta, hanem van vagy nincs
kérdés. En a tudomanyos tevékenységem két évtizednyi szakaszat tugy éltem le, hogy
ezen “dogma” (az elnevezés nem télem szarmazik, ldsd pl. I[.L.Aleinen, B.L.Altshuler et

al. arXiv:0910.4534, vagy Altshuler Lectures - Lancaster University) hatdsa alatt éltem,
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ezt tanitottak, és hangsilyoztak szamtalanszor konferencidkon, tudoméanyos el6adasokon,
konyvekben. Kravchenko-t6l késébb (6 publikalta a kilencvenes években a kisérleti céfolatot,
lasd [183]) tobb konferencia eléadasan hallottam, hogy a publikalasra kiildott kisérleti
cikkeit egyszertien a “dogma” hangsilyozasaval utasitottak vissza tekintélyelvek alapjan
(hiszen [182] szerz6i kozott Phil Anderson is ott van), az 6 véleménye szerint, érdemi elem-
zés vagy reprodukalasi kisérlet nélkiil. Ilyen koriilmények kozott “van vagy nincs” volt a
f6 kérdés a munkam megirasakor is. Es erre a kérdésre a “van” vélaszt az én eredményem
is szolgaltatta. Most generitast kevésbé hangsulyozhatok. Ezt az értekezésem 152. oldaldn
le is frtam (aldlrdl a 3-ik sor), aldhizva, hogy a befogd centrumok hidnyat [(432) képlet]

kisérletileg nehéz megvaldsitani.

B5. tézisponthoz kapcsol6dé kérdések, 11-ik oldal:

A kérdésfelvezeto rész kérdései:

I. Idézem a kérdést: ...szerintem (452) bal oldalan az egyik “a”-nak komplex konjugdlva
kellene lennie.

Valasz: (24)

Igen, az észrevétel helytdlls: a (452)-es képlet bal oldaldn a mésodik “a”-nak a komplex

konjugalja szerepel az 6sszefiiggésben. A komplex konjugélasi jel itt lemaradst.

II. Idézem a kérdést: Nem vilagos a 157 oldalon a 2 eset megkiilonboztetése: Az egyik
esetben ¢, = ¢ = valds, a mésik esetben ¢, # ¢ = valés. Ez utébbin mit kell érteni: a) g,
nem allandé ? b) g, allandd, de nem valés 7

Valasz: (25)

Az els6 esetben széban megfogalmazva a matematikai jelolést: 1. ¢, egy allandé valds
szam. II. A ma&sodik eset, az elsé eset tagadasa (azaz a megoldas, ha I. kondiciéja nem
teljesiil): g, nem egyenld egy dllandé valds szammal.

Az én véleményem szerint a jelOlés explicit. Igaz, mindezt, egy széban is le lehetett volna

irni a disszertaciéban.

III. Idézem a kérdést: Erthetetlen a 157. oldalon eléforduld Bl; jelolés. Ez mi ? van-
e dimenzi6ja, etetleg szam vagy micsoda (esetleg csak a j-edik blokk jelolésére fenntartott

jelolés) ?
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Valasz: (26)

Idézem a disszertdcié 157-ik oldaldrdl [(457) képlet alatti 5-ik sor] az erre vonatkozo
szoveget: “Az érinkez6 BITU operatorok tetszdleges formaju Bl; blokkokat épithetnek fel,
melyekben Np;; szdmu részecske van, Zj Npi; = N, Npyj; ezen tilmendleg tetszOleges.”
Tehat: a BIT , operatorok fermionokat helyeznek el csomépontokra, azaz egy blokkon
(csomépont halmazon) hatnak. Ezen blokkokat jeloli Bl;. Mivel a blokkokra Osszegezni

kell, a 7 index a kiilonb6z6 blokkokat jeloli.

IV. A megfogalmazott kérdés els6 alkérdése: Kérem taglalja a csatoléasi allanddk és
egyébb paraméterek terében mikor lesz csik, sakktabla vagy rendezetlen klaszterek halmaza
a megoldas ! Nem sikeriilt kihdmoznom mikor, melyik rendezodési forma valésul meg.

Valasz: (27)

El6szor azt emlitem meg (161. oldal, a szoveg aljardl szamitott 5-7 sorok), hogy a
sakktébla megoldasok egy specifikus diagondlis stripe (csik) megoldasnak foghatok fel, igy
lefrasuk egyszertien a stripe allapot leirasaval egyidejiileg megteheto.

Mindezek utdn az értekezés 161.oldal, D. paragrafus 14. soratél idézek (a mostati
kiegészités zardjelben van): “Az 1/4 savtoltésen kialakulé homogén fazis, a koncentracié
csokkentése nyoman rendezetlen klaszterekbdl allé allapotra szakad. A koncentracié tovabbi
csokkentésével a rendezetlen klaszterszerii allapot stripe megoldasokat is megjelentet, de ezek
degenerélt formdban a droplet (avagy rendezetlen klaszter) megolddsokkal egytitt 1éteznek
az alapallapotban.”. Mindez azt jelenti, hogy a (448,449) Hamilton operator nem ad stabil
(azaz nem makroszkopikusan degeneralt alapallapotban 1év6) stripe fézist, ha pontosan
targyaljuk. Precizen fogalmazva, én azt kerestem, hogy egy 2D rendszerben amiben nincs
kitiintetve egy irdny sem, ha nem kozelitiink, mi teszi nematikussa a rendszert, azaz, mi
allit be egy csikot egy irdnyba ? En ilyent nem taldltam (448,449) szintjén.

Folytatom most a 161. oldalrél az idézetet: “Az elfajulas azonban megsziintethetd
ugynevezett stabilizdlé tagokkal mint példaul disztorzids vonalak, dimerizacié, periodikus
toltés eloszlas, vagy strtséghullamok. Ezek segitségével a rendezetlen klaszter allapotok
eltdvolithatéak (az alapéllapotbol) és ezaltal tiszta, nem degenerdlt stripe alapéllapotok
adédnak eredményiil”. Azaz, ha (448,449)-hez hozzitesziink egy specidlis adalékot (ebb6l
lehetéségeket a 159. oldalon kezd6d6 alparagrafus kinél az el6bb felsoroltak titkrében), nem

degeneralt stripe alapallapotok jelentetheték meg. Enszerintem mindezt eléggé érthetGen
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leirtam a B5. tézispontban is.

V. A megfogalmazott kérdés masodik alkérdése: (455) jobb oldaldnak elsé
operatora a (455) alatti sorban van definidlva. Ebben szerepel egy v;, amir6l az van irva
hogy tetszoleges. Legyen az Osszes v; = 0. Ekkor csak az egyik spinti elektron van keltve.
Ekkor miért nem lesz az allapot magneses ?

Valasz: (28)

A (455) alatt nem csak az &ll, hogy v; tetszéleges, hanem az is hogy ez az allapot (R =
I) degeneralt [(456) alatti 5-6 sorok|. A degenericiot (amint azt a (456) hullamfiiggvény
formaja mutatja) a v; adja, tehdt a teljes alapallapoti hullamfiiggvény ekkor (lasd a 10.3
véalaszban bemutatott példat):

g) = 2y ey (T L (00)]]0),
ahol az Osszegzés a teljes {v;} szet szerint torténik (linedrisan fiiggetlen tagokra). Ez ige-
nis egy paramagneses allapot, és mivel minden csomoéponton szigorian csak egy elektron
van az alapdllapotban, az alapéllapot szigeteld. Az oy, paraméterek a normalhatésig
kikotése mellett tetszolegesek. Az adott kifejezésben a degenerdcié foka nagyon nagy
(makroszképikus). Itt nem vehetem minden v;-t zérénak mert ezéltal kvalitative véltoztatok

az alapéllapoton (azaz a magot tdvolrdl sem t6ltom ki teljesen).

VI. A megfogalmazott kérdés harmadik alkérdése: Ez ellentétes (marmint az
Osszes v; = 0O-ra kapott ferromdgnese allapot) a 159. oldal fentr6l 6. sordban szerepl6
alitassal, miszerint “ez az allapot degeneralt, de globalisan nem magneses”. Kérem oldja fel
az ellentmondast !

Valasz: (29)

Lasd az V. pontban adott 28-as valaszt.

B7. tézisponthoz kapcsol6dé kérdések, 11-ik oldal:

I. A kérdésfelvezeto rész kérdése: ... a 176. oldal tetején a 39. dbra csomopontjaira
van utalds. Ott semmilyen csomoépont nincs. Nem a 40. abrarol van sz6 7

Valasz: (30)

De igen. A 176 oldal tetején a 40. abrardl van szo.

II. A megfogalmazott kérdés els6 alkérdése: (480)-ban legyen az Osszes csatoldsi
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allandé pozitiv. Hogyan lehet a (482) alatt 1év6 4. sorban szerepl6 alakra jutni ?

Valasz: (31)

31.1:

Tanulméanyozzuk el6szor a kérdés “hogyan jutunk el” oldalat:

(480)-ban 16vé Hamilton operatortl a Hy kifejezéséhez valé eljutés a kérdés (ez utébbi
van (482) alatt a 4. sorban). Nos ez a kovetkezé képpen torténik: A (483)-ban a
@a@,o operatorok kifejezése meg van adva. Ennek kovetkeztében a fIG effektiv és ex-
plicit kiszamithaté mert egyszerli bilinedris szorzatok osszegét jelenti. Ez egy egyszerii, de
terjedelmes munka. Miutan ez megvan, a kapott kifejezés minden tagjat egyeztetni kell a
(480) Hamilton operator minden tagjaval (ezen eljaras részletes ismertetése a 84-es oldalon
kezd6dé V.B.1 fejezethez tartozd C. alfejezet (281) és (289) egyenldségei ko6zotti részben van
leirva). A Hamilton operator és Hg egyeztetése azt jelenti, hogy (482) sszefiiggést (azaz
az indulé és transzformélt Hamilton operdtorok egyenl6ségét), identitasként kezeljiik. Azaz
kiilon minden megjelend operator koefficiense a bal oldalon, egyenlo kell legyen ugyana-
zon operator koefficiensével a jobboldalon. FEz az egyeztetés szintén nagyon egyszer,
de iddigényes munka: sorra vessziik az operatorokat a bal oldalon, megkeressiik hol van
ugyanaz az operator a jobb oldalon, ezutan egyenlové tessziik a koefficienseiket, majd a két
operétort kihtizzuk (azaz 6k le voltak térgyalva, johet a kdvetkezé operator). A koefficiensek
egyenldségébdl adédnak a fedési egyenletek (484).

Lathato tehat hogy a Hamilton operdtor transzformécidja mindig egzakt miivelet.

31.2:

Ko6vetkezzen most a kérdés “minden csatolasi allandé pozitiv” oldala:

Amikor a fedési egyenleteket levezetjiikk, nem érdekelnek a csatoldsi allandok elGjelei,
egyszeriien azért, mert 0k nem szamitanak csak abban az esetben, ha a pozitiv szemidefinit
formét megvaltoztatjdk. A jelen példaban, a (482)-ben szerepld Hp miatt, kotelezéen U, > 0
kell legyen minden n-re. A tobbi csatoldsi allandé elgjelétél fliggetleniil, a (482) pozitiv
szemidefinit formara vald atalakitds fedési egyenletei a (484) egyenletek maradnak. Vegyiik
pl. ezek koziil az elso két sorbdl a négy hoppingot tartalmazé tagot:

—lf = @} 6045, —th = 59023, —t. = a5 4057, =1 = Q] 5011 = A} 1012 = A3 3034 = Q3 403 5.
Igaz, hogy a bal oldalak itt negativ el6jellel vannak felirva, de az a;; koefficiensek nem
pozitiv szamok, hanem komplexek. Tehat abszorbedlhatjak a bal oldali negativ eldjeleket,

pl. (valos koefficiensekre):
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as7 < 0,a45 <0,a11 <0,a34 <0,a23 <0. (12)
Az e, el6jelek ha pozitivek mind, legfeljebb a (484) utolsé két sordban szereplé qp, vagy U,
tagokat befolyasoljak.

Lathaté tehat, hogy az el6jelkérdések, a pozitiv szemidefinit format kozvetleniil nem
befolyasol6 csatolasi allandékra vonatkozdlag (és a hoppingok &dltaldban ilyenek), csak a
fedési egyenletek konkrét megoldédsai soran lépnek fel. A fedési egyenleteknek pedig [ldsd
disszertacié 90. oldal F) alfejezet] tobb megoldédsa is lehetséges, mindegyik més és més
paramétertartomanyt jelentvén (ldsd a 32-es vélaszt is).

Ha torténetesen pont azon csatolési allando értékekre és elGjelekre amelyeket vizsgalunk,
nem kapunk megoldasokat a fedési egyenletekbol azon a koncentracié tartoményon amely
érdekel, valtoztathatunk a blokk operatorokon, vagy bevezethetiink 1j blokk operatorokat
a régebbiek mellé. Végeredményben mindent az dont el, hogy mi érdekel. Engem a XVI-ik
fejezetben az érdekelt, hogy pentagon cellaji lancokban, nagykoncentraciés tartomanyon,
tényleg stabilizalhat a Coulomb kolecsonhatds méagneses fazist (tegyem hozzd, egy olyan
anyagban, amiben egyaltalan nincs se mégneses atom, se lapos sav a nemkolcsonhaté
savszerkezetben), gy ahogy ezt van den Brink [235] jésélja vagy nem (ldsd disszertécio,

21-ik oldal).

ITI. A megfogalmazott kérdés masodik alkérdése: Miért nem a jobb oldal (-1)
szerese fordul elO, hisz egyszer meg kell forditani a kelto és eltiinteté operdtorok sorrendjét
?

Valasz: (32)

Erre a kérdésre a valasz a moddszerek ismerteté V.B fejezet 90. oldalan kezdédo, “Az
alapéllapotok megkonstrudldsa” cimii 3. alfejezet A.) (“Ha B, = Q1 Q,, tipust operdtorok
vannak jelen H-ban”) és B.) (“Ha P, = Q,Q tipust operdtorok vannak jelen H-ban”) para-
grafusokban talalhato meg a 90-95 oldalakon. Itt moédszertanilag van leirva, hogy a formétdl
fliggben mi az altalanos levezetési folyamat, és hogyan néz ki a végeredmény altalanosan.
Osszegezve az ott elmondottakat: az A.) és a B.) esetben a koncentraciétartoméany kiilonbozé
részein helyezkedik el az alapallapoti hulldmfiiggvény amit eredményiil kapunk: A.) esetben
félig toltott rendszertoltés alatt, B.) esetben félig toltott rendszertoltés felett. Hogy ez
miért van igy, az abbdl kovetkezik, hogy az egzakt alapédllapoti hullamfliggvény levezetése

végén kapott kifejezésben Ossze kell szamolni (az alapéllapotban szereplé kelté operatorok
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szama alapjan) hogy hany elektron van a rendszerben. Igy az A) esetre vonatkozé (307)-
es alapéllapot (92. oldal), altaldban kis koncentriciés tartoményt eredményez (félig toltés
alatt) és a B.) esetre vonatkozé (313)-as alapallapot (94. oldal) nagykoncentréciés tar-
tomanyt eredményez (félig toltés felett). Mivel a széban forgéd cikk esetében félig toltés
felett elhelyezkedd alapallapot levezetése volt a cél, ez automatikusan indokolta a (482)
alatt 1évé Hg, illetve a transzformélt Hamilton operator hasznal formajat.

Ennek a feltett kérdésnek egy masodik vetiilete is van, mert benne ki van hangsulyozva
az el6jel. Hadd térjek most ki 1ijbdl erre az aspektusra (lasd a 31.2-es vélaszt is). Amikor az
ember eldonti, hogy az el6bb emlitett A.) vagy B.) specifikus format valasztja a transzformalt
Hamilton operatorban, csak a koncentracidétartoméany vezérli, az eléjel nem. Ugyanis, a
(484) fedési egyenletekbdl latszik, hogy habér a csatoldsi allanddk a bal oldalon egy kitett
negativ eléjellel szerepelnek (pl. a Hubbard U is), ez nem jelenti azt, hogy indulépontban
el6jeliik korlatozott (pl. U-mindig pozitiv volt az értekezésben). Ez azzal kapcsolatos, hogy
a hopping tagok esetében a blokk operator paraméterek, a lokalis egyrészecske potencialok és
a kolcsonhatasi tagra vonatkozolag a qp paraméter abszorbealhatja a kitett negativ eldjelet.
Az elGjelresztrikciékat nem a felbontds, hanem a fedési egyenletek megolddsaihoz tartozé
resztrikcidk adjak a szamitas végén. Pl. az itt konkréten tanulményozott esetben a megoldasi
kondicidk (487)-ben vannak feltiintetve. Ott a Hamilton operdtor paraméterek koziil csak
a tp-ra kapott kikotés t, < 0 formaju, a tobbire nincs eldjelkikotés. Es specifikusan ezt az
elojelet nem Hg adja, hanem a talalt fedési egyenlet megoldas. Most ha nekem pont egy
olyan megoldas kell ahol ¢;, > 0, a fedési egyenlet egy méasik megolddsat kell keresnem (ez ha
van mas paramétertartomanyba visz), vagy mas blokk operatorokat kell hasznalnom (ami

szintén més paramétertartomanyba helyez el).

IV. A megfogalmazott kérdés harmadik alkérdéscsoportja: Mi a szerepe a 37.
abran lathato, az elemi celldban szerepl6 6. atomnak ? Fontos hogy ez itt legyen ? Ha igen,
kérem, vazolja a 6. atom szerepét !

Valasz: (33)

A rendszer ami itt vizsgalva van egy valdsdgos rendszer. A leggyakoribb vezeté polimér
Otszogll cellakbdl all, és vezetd polimért legeloszor ilyen formaban allitottak elé poli-
tiofénként. Ezen 6tszogil celldk a valds anyagban nem érnek egymashoz, ezért szerepel a 37.

abran az otszogeket Osszekotd szakasz (lasd t. hopping). Tovabbmenéleg, a valésdgos ilyen-
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szer(i anyagok 6tszogének (f6képp fels6 csicsan) antenndk helyezkednek el (1dsd: poliamino-
triazol), sokszor t6bb atombdl felépitve, melyeknek csak egy nagyon egyszerti véltozata a 37.
abran 1évé fels6 6-os atom. Gondolom belathaté, hogy 4 atommal cellanként (ha nincs an-
tenna és 6tszogek kozotti kotésvonal) sokkal konnyebb szédmolni mint 6 atommal cellanként,
ahogy az, az értekezésben van. De igy, 6 atommal cellanként konnyebb kisérletezokkel
érintkezni. Mi tobb, a kiils6 antenndk kémiailag konnyebben elérhetoek, igy kiilonbo6zo
hatasokat a rendszerre konnyebb gyakorolni, és ha az antenna az elméleti modellben is ott
van, akkor a hatds magyarazata is kézzelfekvébb. A kezdeti eredmények kiilonb6z6 kon-
ferencia bemutatasai utan, a kisérletezokkel folytatott targyalasokbdl vilagosan lathatoak

voltak ezen aspektusok, amiket itt felsoroltam.

V. A megfogalmazott kérdés negyedik alkérdése: A munka utééletét a 176 oldal
G. pontban vazolja a jelolt. Itt van egy mondat. “Ezen fejezetben bemutatott eredmények
tobb csoport tevékenységét intenziven befolyasoltdak. Ezalatt mit kell érteni azon kiviil, hogy
a munkat meghivatkoztak ?

Valasz: (34)

1. Sok nemzetkozi konferencia meghivott el6adasi meghivasokat kapok kiilféldon melyeken
a modszert kell bemutatnom, illetve a vele elért eredményeket. Egy évben altaldban 3 ilyen
meghivasnak tudtam eleget tenni az utébbi években (ezek listdja, a bemutatott anyagokkal
egylitt a honlapomon van: www.phys.unideb.hu/gulacsi/). Az orszagok kozott volt Kina,
India, Torokorszag, Németorszag, Spanyolorszag és Olaszorszag. Az idén az USA-ba is kap-
tam ilyenszerti meghivast (International Conference on Mesoscopic and Condensed Matter
Physics, Chicago, Oct. 2016).

2. Torok féllel, melyben a kiilfoldi partner részérol a Bilkent Egyetem és a Sakarya
Egyetem szerepel, kozos TéT palyazatot adtunk be 2015 decemberében a témakorben.

3. Nemzetkozi Nyari Iskoldkra kapok meghivasokat mint el6adé. Ebben az évben: 3rd
International Summer School on Exact and Numerical Models of Low Dimensional Quantum
Structures, 16-24 Aug. 2016, Ankara, nemzetkozi iskolan 8 éra bemutatdsi idét kaptam.
Jovore: “Designing and Perturbing Flatband Networks in Condensed Matter and Photonics”
van kilatasban, helyszin: Center for Theoretical Physics of Complex Systems Daejeon, South
Korea, ahova az tutikoltségemet is elérelathatolag fizetik.

4. Tobb ujkeletli nemzetkozi kollaboraciés programba kaptam meghivast (itt nem

35



emlitem meg a mar régebbrol fennallokat, melyek gyakorlatilag mind ebben a témakorben
futnak): a) Ain Shams Cairoi Magdnegyetemmel elektron-fonon kolecsonhatast kezdtiink
szamolni pentagon ldncokban és vezetd polimérekben altaldban. Az elsd cikk 2016 elején
méar meg is jelent (Phil. Mag. Lett. DOI: 10.1080/09500839.2016.1150611). b) Magde-
burgi Egyetemmel (Johannes Richter csoportja) polimérléncok nem-lapos sav tipusu fer-
romagnesessége témakorben indult kozos kutatasi programom amelyben a Lvivi Egyetem is
részt vesz. ¢) Uzhgorodi Egyetemmel (Ukrajna) egzakt diagonalizacids kozos programunk
indult (véges) polimérldncokra és alacsonydimenzifs szerves rendszerekre. A numerikus
munkat Konstantin Glukhov végzi. Ezt a munkat a Magdeburgi Egyetemmel vett kolla-
boraciéba kotottem be az idén.

5. Az utébbi idében tobb Kinaban tartott nemzetkozi konferencia meghivott eléadas utan
(2012-2015 periodusban Gsszesen 6 darab) 3 hénapos meghivéast kaptam a Shenyangi Ki-
nai Nemzeti Laboratérium (ez lényegében Akadémiai Kutatdintézet) részérdl. 2016 februdr
végétol méjus legvégéig tartozkodom itt, tanitok is (t6bbek kozott a sajat modszeremet),
a biralatokat is itt kaptam meg, itt valaszoltam a biraléi kérdésekre és a védés ram harulod

tennivaléit is innen végeztem.

B8. tézisponthoz kapcsol6dé kérdések, 12-ik oldal:

A kérdésfelvezet6 rész megjegyzései:

I. megjegyzés: Ez egy izgalmas tézispont, hisz félig toltott megoldasokat keres,
ugyanakkor ezt a tézispontot alatamaszté munka mindossze 2 hivatkozast kapott. Az okat
kordbban maér taglaltam, a nagyon-nagyon specialis megkotésekkel (a (494) koriil vannak
eldugva) véltem megmagyarazni.

Valasz: (35)

Ugy érzem, erre a megjegyzésre reagalnom kell, hiszen a valaha publikalt anyagaim koziil
ez a 2008-as Phys. Rev. B. cikk [6] igényelt a legtobb munkét. Hadd nézziink koriil az
emlitett (494) kondiciok koriil: A rendszer egy 2D itinerdans rendszer. 2006-2007 perio-
dusbdl szarmazé Kvantum Monte Carlo és DMFT (dinamikus mean-field) adatok szerint
[243,245] (az értekezés 179. oldala, 3. paragrafus legeleje, illetve az elézményeket bemutatd
I1.B.7 paragrafus, 22.0ldal), ha ez a rendszer a) szigetel dllapotban van, de gy hogy b)
az alapdallapot makroszképikusan degeneralt, egy nagyon érdekes és meglepo jelenség zajlik

le: a Hubbard U novelésével delokalizaciot ériink el. Ez azért meglepd, mert dltalaban U
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novelésével lokalizacié all el6. Az emlitett irodalmi adatokban a kritikus U = U, (ahol a
szigetel6 - vezetd tranzici6 el6 all) nagyon kis értékeket is felvehet, ezért én U, = 0 esetet
vizsgaltam, ami azt jelenti hogy U=0 esetben szigetel§ fazis van (makroszképikusan de-
generalt), U > 0 esetben pedig delokalizécié &ll el. En azt vizsgaltam, hogy egzakt médon
targyalva, ez elofordulhat e vagy sem.

Hogy mindezt meg lehessen valdsitani vettem egy kétsavos rendszert, ami a periodikus
Anderson modell. Most akkor keriilok a probléma targykorébe, ha az U = 0 esetet ugy
allitom be, hogy szigeteld fazis legyen (azaz alsé sav teljesen toltott, a felsd sav teljesen iires,
és a két sav nem ér Gssze, a csupan kinetikus tagot tartalmazo Hamilton operatorral leirt
rendszerben). De ez nem elég, a szigetel6 fazis makroszképikusan degeneralt kell legyen,
ami azt jelenti, hogy az als6 sdv, laposs sdv. Nos ezeket a kondicidkat allitja be a (494)
Osszefiiggés. Tehat szd sincs arrdl, hagy nagyon specifikus megkotések legyenek elrejtve a
(494) osszefiiggésben. Ezek a kondicidk allitjdk be a problémat a tanulményozni kivant

szitudciora. Mindez, a 179. oldalon 1év6 3. paragrafusban vildgosan el van mondva.

II. megjegyzés: Idézem: Megint van egy \ “varazsfaktor” (500)-ban, ami tetszoleges
komplex szam, amelynek rogzitésérol nem sok szé esik.

Valasz: (36)

Az (500)-ban adott B operétorokban szerepld A jelentését B = D, F, akovetkezd oldalon
16v6 (82. oldal) 2-es paragrafus magyardzza el, mely paragrafus cime “A D, I operétorok
fizikai jelentése”. Ebbdl a paragrafusbdl latszik, hogy a megoldas olyan fermionokat ter-
mel ki, amelyek spinjének fel-le kvantifikacios tengelye egy tetszoleges, a A\ paraméter altal
meghatarozott tengely. Az is el van itt magyazazva, hogy A = 1 ezt a tengelyt az x-irdanyba,
A = i az y-irdnyba, és A\ — oo a z irdnyba allitja be. A megoldas ennek a tengelynek a
térbeli irdanyitasatél nem fligg, ezért \ tetszoleges.

En ezt nem latom varazsfaktornak.

A megfogalmazott kérdés: Hogyan fiigg az alapéllapoti energia a Hubbard U-t6l 7

Valasz: (37)

Az als6 lapos savval rendelkezé Hubbard kolcsonhatast tartalmazé modellek esetében
gyakran el6fordul, hogy a megoldas tetszéleges U > 0-ra fenndll. Ez az eset fordul el6 itt

is. Tehat U jelenléte lesz a fontos, nem a nagysaga. Ezéltal az U nagysaga nem lép be
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explicit az alapallapoti energiaba, csupan az szamit, hogy van vagy nincs. A lapos sav
ferromagnesességnél is pl. ez a helyzet. Mindennek az az oka, hogy makroszkopikusan de-
generalt az alapallapot, azaz az U csak atrendezést okoz, nem alapéllapot energia valtozast.
Ez azért van igy, mert makroszkopikus szamu allapot van jelen, amelyeknek ugyanaz az
energidja, és ezek kozott egy csomé van, amelyik nincs kihasznalva [pl. ( fiT,T flT i)(OZJT chlj U
van, de (flTTcZL)(JiTicZJTT) nincs U = 0-ra, ahol |[i — j|/|a] >> 1, és |a| a racsdllandd]. De ez
tavolrdl sem jelenti azt, hogy U nem szamit, hiszen a puszta jelenléte, a dupla f-betdltések
szamanak drasztikus megvaltoztatdsaval (Avogadro szdmnyi nagysdgrendii véltozasrdl van
itt sz6 makroszképikus rendszerben), kvalitative véltoztatja meg az alapallapotot. Amint
a 188. oldalon 1év6 48. abra ezt mutatja, a jelen esetben az f-dupla betoltések kizarasa a

hosszutavu f-hopping alapallapoti varhato értékét tobb nagysagrenddel noveli meg.

B9. tézisponthoz kapcsol6dé kérdés, 12-ik oldal:

A kérdésfelvezet6 rész megjegyzése: A tézispontot alatamasztott cikkek kozott meg-
jelenik két 1j, eddig még nem taglalt cikk: az [5],[25].

Kérdés:

Kérem indokolja meg miért nem irt errél a két cikkrdl korabban ! Mi az 1j ezekben a
korabban mar leirtakhoz képest ?

Valasz: (38)

A 145. oldalon kezdéd6 XIII-ik fejezet teljes egészében az [5]-6s cikkrél szl (lasd idézet
a 146. oldal 17. soraban), a [25]-6s cikk pedig a médszertani bemutatdshoz tartozik, a 84-es

oldal C) alfejezete feletti 8-ik sorban, vagy a 81-es oldalon (al6lrél a 3-ik sorban) idézve van.

IV. B2-B9 TEZISPONTOKHOZ TARTOZO ALTALANOS MEGJEGYZESEK

>k >k 3k ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok Sk sk sk sk sk sk sk sk ok skoskokokok skook ok ok sk sk sk sk skokokokoskeok skosk sk sk sk sk kokok skok sk sk sk sk skokoskokokokok kosk skosk skokoskokokokoskokoskoskoskoskoskokok

Mindezek utan, amint azt elmondtam a B2 wvdlaszok megfogalmazisa eldtt, a B2-B9

tézispontakra vonatkozo és a 9-ik oldalon taldlhato dltaldnos megjeqyzésekre valaszolok aldbb.

SRk ok kR ok ok skook sk kK ok Sk okok sk sk skok sk sk skok sk skokook sk ko skoskoskook skokokoskoskok sk skok sk sk skoko sk skok skokok sk skokosk skokokeskokokoskoskoskok skokok skokoskskoskokok skokok

I. Megjegyzés, B2-B9 tézispontok, 9. oldal: ...az értekezést végigolvasva, meg kell

jegyezni, hogy mindig van valami kis csel, hogy az adott probléma azért még a kezelhetOség
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hataran maradjon. Szé sincs réla, hogy pl. a Hubbard-modellt tetszoleges csatolasi allanddk
és betoltéseknél meg lehetne oldani.

Valasz: (39)

Ezen a ponton egy dolgot szeretnék aldhizni. Nem integralhato rendszerekre vonatkozo
pontos megoldasok teriiletén vagyunk. Pillanatnyilag ez azt jelenti hogy az alapallapotra és
kozvetlen kozelségére tudonk valamit pontosan mondani. Azaz, az ami az integralhato eset-
ben fennalt, mégpedig, hogy egyetlen matematikai formalizmus keretei kozott a teljes ener-
gia spektrumot és az integralhatosagi tartomanyon beliil a teljes fazisdiagramot pontosan &t
tudjuk fésiilni, az megsziint létezni. Itt rétegekben kell feltérképezni a paraméter tartomanyt.
Egy rétegre tudok csak pontosan szamolni, és ha azt akarom, hogy a teljes fazisdiagramrol
pontos képem legyen, tobb réteget kell atfésiilnom, és az igy kapott “parhuzamos” in-
forméciokat kell osszekotnom. Egy réteg egy pozitiv szemidefinites felbontdshoz tartozé
fedési egyenletrendszer egy megoldasat jelenti. Ha tobb réteget akarok, vagy kell kapnom
ugyanazon fedési egyenletrendszer egy mésik megoldasat (ez automatikusan mas paraméter
tartomanyba visz mert mas megoldas), vagy masik felbontast kell legyartanom, ami mivel
mas fedési egyenletekkel rendelkezik, 1jbol méas megoldast jelent, azaz mas paraméter tar-
toményt ir le. Mindezen informécié a 90. oldalon 1évé F) alfejezetben megtaldlhatd, és
a mddszerbemutatd fejezet részét képezi. De egyben szemléltetve is volt, pl. a XII-ik fe-
jezet 3D periodikus Anderson model 3/4 rendszertoltés feletti nem-Fermi folyadék fézisa 3
kiilonb6zo rétegben volt levezetve, mindharom rétegre ugyanazon fizikai tulajdonsagokat és

kvalitativ viselkedést visszakapva [12].

II. Megjegyzés, B2-B9 tézispontok, 9. oldal: Ezen kis cselek (tavolrdl sem teljes a
lista): Mindeniitt kell legaldbb mésodszomszéd kolesonhatds

Valasz: (40)

40.1:

Gondolom ez eliras: itt masodszomszéd hoppingra gondolt a birald, hiszen sehol a dissz-
ertaciéban masodszomszéd kolesonhatés (legalabbis a B2-B9 tézispontokat éritéleg) nincs.

Nos ez nem igaz (marmint hogy kell mésodszomszéd hopping). Ugyanis ki lett dol-
gozva annak a modszertana, hogy hogyan kell a pozitiv szemidefinit felbontas sordn a
méasodszomszéd jarulékoktdl megszabadulni [lad a 88-ik oldalon a 11-ik dbra feletti 10-

ik sortdl kezdodd széveget, melyet a 11-ik dbra a (293-295)-ig mend képletekkel egyiitt
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szemléltet]. Az eljards lényege végiil is egyszerii: ha el akarok tavolitani egy hopping sza-
kaszt amely a blokk operatorokbdl megjelenik, de a Hamilton operatorba nincs, akkor két
blokkot kell az illet6 szakaszra rdallitanom, hogy ki tudjam ejteni. Azaz, az illeté szakasz
mentén legalabb két blokk operator kell jarulékot adjon, és igy a két jarulék osszege zéréva
tételével, a nemkivant tag kiejthetd. Pl. csak egy blokk jarulék esetén, egy hopping a fedési
egyenletekben t = ajay formaban néz ki. Az a; vagy ay blokk koefficienseket itt nem tehetem
egyenlové zérdval, mert magat a blokkot, ugy ahogy vélasztottam, sziintetem ezaltal meg.
De ha 2 blokk ad jarulékot a t hoppingra, akkor a t egyenlete ¢t = ajas + bjby lesz, ahol
megtehetem ajas + bib; = 0 megkovetelését, mert ezédltal a vélasztott blokkjaim “életbe
maradnak”, de ugyanakkor t = 0 révén a nemkivanatos hopping kiesik. A B3 tézispont
[3]-as publikaci6jdhoz tartozé megoldas (lasd a 17.3 vélaszt), ezt az eljardst hasznélja fel
arra, hogy mind a hoppingokbdl, mind a hibridizaciés taghdl a masodszomszéd jarulékokat
kiejtse.

40.2:

Nyomatékosan szeretném hangsilyozni, hogy az allitas miszerint “Mindentitt kell le-
galdbb masodszomszéd hopping” nem fedi a valdsdgot, és ezt példazhatom konkréten is,
a disszertacioban nagy részletességgel bemutatott anyag szintjén is a XVI-ik fejezettel,
(pentagon celldju ldncok), ahol egyaltalan masodszomszéd ugrds nincs. Ha megnézziik a
(483)-ban bemutatott blokk operatorokat (172. oldal), ldthatjuk, hogy ezek koziil 3 darab
(CAJU,U,CA?Q,LJ,GAY&W), haromszogeken értelmezett, melyek a (2,5) és (3,5) csomoépontokat
0sszekoto szakaszokat is tartalmazzak, tehdt ezen szakaszokon “mésodszomszéd ugrasokat”
generalnal (1asd 37. dbra, 171-es oldal), amelyek viszont a (480) indulé Hamilton operatorban
(170. oldal), nincsenek benne. Ezeket a hoppingokat ki kell ejteni, és ezért itt konkréten
szemléltetve van az az eljaras amirdl a 40.1 vélasz beszél, és amelyet a disszertacié a
modszertani ismerteto keretei kozott, a 88-ik oldalon bemutat. A @2&,0 blokk operator sze-
repe (tobbek kozott) pontosan az, hogy ezen “nem kivanatos ugrasokat” kiejtse. Az a tény,
hogy a (2,5) és (3,5) masodszomszéd ugrasok akarattal ki vannak ejtve, a (484)-es fedési
egyenletek masodik soranak két utolso zéréval egyenld Osszefiiggéseibdl latszanak. Nos ez a
“zérd”, pontosan a ty5 = t35 = 0 hoppingokat jelenti. Ezt azért vagyok kényszertilve kiilon
hangsulyozni, mert a biralat, a csak els6hopping jelenlétének alliitélagos hianyat, a modszer
értékével hozza kapcsolatba (lasd V.B. fejezetre vonatkoz6 megjegyzések, kérdések, birdlat

6-ik oldal, harmadik bekezdés, a 7-es valaszok (itt 5. oldal) generéléja).
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40.3:

Ezen példa aldhuzza azt a tényt, hogy ez a modszer ami kialakult, és amelyrol a B2-
B9 tézispontok kapcsan itt beszéliink, ma mar tavolrél sem az aminek Brandt és Gisekus
[136] idejében negyed évszazaddal ezel6tt indult, amikor is raalltak egy hullamfiiggvényre,
és megkonstrualtak azt a Hamilton operatort ami ezt a hullaimfiiggvényt adja eredménytil
mint alapallapot. Ma a moddszer forditva mikodik: egy rogzitett Hamilton operatorbol
indulunk ki amit pont raallitunk arra a problémara ami érdekel. Majd anélkiil hogy valamit
is tudnank (matematikailag) arrél az alapallapotrél ami kialakul majd, levezetjiik. Min-
dezt nagyon jol szemlélteti pl. a XVII fejezetben bemutatott probléma (az ami a B8-as
tézisponthoz kapcsolédik), ahol vildgosan megfogalmazott a kiindulépont mint Hamilton
operator (lasd a 35-6s vdlaszt), és a feladat az, hogy a hozzd tartozé megoldast (mint
alapéllapotot) kell megkeresni (lasd a B.8 pontndl adott 35-37 vdlaszokat). Hasonléan,
a XVI-ik fejezetben (B.7-es tézispont), magaskoncentracis tartomanyon, teljes diszperziv
nemkolcsonhato savszerkezettel nézziik, hogy U képes e magneses fazist stabilizdlni egy
egyaltalan mégneses atomot nem tartalmazo szerves rendszerben vagy nem (ldsd a 31.2
vélasz végét és a 32-es valaszt). A modszertani fejlesztésekre vonatkozdlag, hogy mas
példat is emlitsek, a 2D-3D periodikus Anderson modellnél, hol kezdetben csak f-hopping
és képzetes hibridizdcié jelenlétében adddtak az eredmények (ldsd a 17-es valaszokat),
moédszertani eljarasok kidolgozdsdval, ma lehet f-hopping nélkiil (azaz csak f-nivéval), valds
hibridizacioval, és akar csak els6szomszéd hopping és hibridizaciés tagokkal szamolni. Min-
dezt az informéciét (azaz hogy ma a mddszer forditva miikodik), a disszertacid, a 15-16-ik
oldalon, a médszer el6zményeit bemutatd II. fejezet B.2.a) paragrafusa utdlsé 17 sordban
tartalmazza.

40.4:

Szeretnék itt még egy aspektust hangsilyozni: ha az ember kisérletezokkel targyal valos
anyagokrol, a masodszomszéd tagok jelenléte nem hatrany, hanem elény. Es tovabbmenoleg,
pl. a dinamikus mean-field (DMFT), ab-initio sdvszerkezetet vesz at, tehat a hoppingokat
végtelen rendig tartalmazza. Ha ugyanazt a valés anyagot akarom targyalni mint 6k, és
nincs legalabb masodszomszéd hoppingom, nem kommunikalhatok veliikk. Pedig ugyanazt

az anyagot préobaljuk leirni, és esetleg egymas eredményeibdl tanulni szeretnénk.

III. Megjegyzés, B2-B9 tézispontok, 9. oldal:
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Tobb esetben is a transzformalt alak egylitthatdjara van kikotés (pl. a, s = way,q),
ilyenkor nem vilagos ez mit jelent az eredeti csatolasi allandok terében.

Valasz: (41)

En itt azt l4tom, hogy az itt szerepld 4llitds nem igaz: i) Egyetlen eset sincs ahol a fedési
egyenletek megoldasa kozben plusz kikotések lettek volna felhasznalva mint azok amelyek
az indulés pillanataban rogzitve voltak, azaz mindig, az indulé Hamilton operatornak, az
indul6 kondiciék melletti transzformécidja egzakt, ii) amint azt a B4 tézisponthoz kapcsolédé
valaszoknal bizonyitottam (lasd III. pont (10-11) egyenletei, 20-as vélasz), az a, 5 = Wayq

egyenléség a fedési egyenletek megoldasat képezi a (433) indul6 kondicié mellett.

IV. Megjegyzés, B2-B9 tézispontok, 9. oldal: A Hubbard-kélcsonhatas a bemu-
tatott esetek tobbségében lényegében nem hat (Ebbe a csoportba sorolom azt is, ha pl. a
(422)-ben hat6 P; operator annihildlja az alapallapotot (B2-B7 tézispontok)).

Valasz: (42)

Hadd vegyem sorra az eseteket: A (422) 3D Hamilton operator a XIl-es fejezetben (B2-B3
tézispontok) egy Phys. Rev. Lett. anyag része [11], és ha P; annihildlja az alapallapotot, és
P csatolési allanddja a Hubbard U, akkor matematikailag a Hubbard U hatott. Fizikailag,
pl. 3/4 toltés koriil egy 3D nem-Fermi folyadékot és egy szigetel$ fazist tudtam kimu-
tatni, az utébbi elhagyasakor kompresszibilitdsi anomélia 1épvén fel (14sd a B2-nél adott 16.
vélaszt). Mindez eltiinik ha U = 0. Azaz fizikailag is, az én véleményem szerint, a Hubbard
kolesonhatas nagyon is hatott.

A B3-as tézispontnal felhaszndlt cikkek részletes bemutatasa soran latszik (lasd a B3-hoz
kapcsolddd 17-es védlaszokat), hogy 2D-ben levezetett fazisok szintén eltiinnek U=0 esetében,
és U, az alapallapoti energidban is szerepel explicit modon.

A XIII-ik fejezet (Bd-es tézispont) mutatja, hogy az U > 0 esetben levezetett fazis
megsziinik létezni U = 0-ra, mikozben az alapallapot kvalitative megvaltozik, és egy
lokalizacié - delokalizaciés atmenetet lehet a koncentracié fiiggvényében kimutatni 2D
rendezetlen rendszerben egy “van vagy nincs” kérdésre valaszolva. Az eredmény itt is
U > 0-nak készonhet6 (lasd a B4-hez kapcesolodé 20 és 22 vélaszokat).

A XIV-ik fejezetben (B5 tézispont) meg lehet mondani hogy a 2D rendszer elemzett
kolesonhatéo Hamilton operatora képtelen onmaga csikos szerkezetet létrehozni, és hogy

ilyesmi létrejojjon, valami massal kell a rendszer tudtdra hozni hogy nematikus, azaz
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hogy egy irdny ki van tiintetve (ldsd a B5 ponthoz kapcsolédd 27-es vélaszt). Az U = 0
nemkolcsonhaté esetre (hiszen 6 rendezédést nem hoz létre), ezt nem lehet megtenni, tehat
itt se lehetne semmi informéciét a viselkedésre vonatkozolag mondani, ha U nem hatott
volna végig aktivan.

A XV-ik fejezet (B6-os tézispont), melyhez kérdések nem kapcsolddtak, nagyon érdekes
rendezett fazisokkal van tele amelyeket az U = 0 nemkolcsonhato eset elvbdl nem pro-
dukélhat.

A XVI-ik fejezetben (B7-es tézispont), mely egy Phys. Rev. Lett. [22] publikdciéhoz tar-
tozik tobbek kozott, a rendszer egy adott nemkolcsonhatd, teljesen diszprziv savszerkezettel
indul, amelyben tehat U = 0-ra nincs lapos sav. Ebben a rendszerben, az U > 0 legyart
egy teljesen diszperzidmentes savot amelybe rendkiviil érdekes rendezett fazisokat hoz létre,
amelyek targyaldsa U > 0 nélkiil egyaltalan nem is lehetséges.

Ezekre a B2 — BT esetekre hangzik el az az 4llitas, hogy “a Hubbard kolcsonhatas a

bemutatott esetek tobbségében nem hat.”

V. Megjegyzés, B2-B9 tézispontok, 9. oldal: Az igazan izgalmas, félig toltott
esetben (B7 tézispont) viszont a (494) feltételek, illetve az el6zé sorban a masod, és harmad
szomszédok ugrasainak egyiitthatdjara kirott feltételek egyiittesen eredményezik csak, hogy
(502)-vel adott transzformalt megolddsok “szépek” legyenek.

Valasz: (43)

Elészor is, itt bizonyéra, egy elirds torténhetett, mert (494)-es képlet a XVII. fejezetben
van, amely a B8 tézisponthoz tartozik, tehat itt B7 tézispont helyett, B8 tézispont &ll
valéjaban a megjegyzésben.

Amint azt a B8-as pontnal adott 35-0s vdlaszban lefrtam, a (494)-es egyenlGségek a
tanulmanyozott probléma keretei kozé helyezést jelentik, nem “szépitd” feltételeket. Az
“el6z6 sorban szerepld” 7 egyenloség koziil, 6 darab, ugyanazon atomokbdl felépitett négyzet
cellat definial és jelol:

te =ty =11, toy = toy = 12/2, VIV = VI = V.

A megmaradt hetedik Osszefiiggés to, €s t,4, aranyat rogziti 1/2-re. A fizikai eredmény, (ldsd
a B8 tézispontnal, a megfogalmazott kérdésre adott 37-es vilaszt), torténetesen az, hogy
U = 0-ra a makroszkdpikusan degeneralt dllapotban pl. a ( fiT’T flT ) (CZJTTCZJT 1) dllapot van, de pl.
( AiT’TdA; W fj ¢OZ;T) allapot nincs. Ezért U belépésekor, az f-elektronokat szétteriti a feliileten,
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azaz megsziinteti az U > O-ra energiandvel6 (f-dupla betoltétt) csomépontokat és ezaltal az
f-elektronok hossziutavia hopping valdszintiségét nagymértékben megnoveli, azaz delokalizald
hatast fejt ki. Nincs véleményem szerint fizikai ok amely ezt a tényt fliggdvé tegye to, és tyi,
aranyatol. Amugy, a to,/t,+, = 1/2 ardny az elvart fizikai nagysagrend aranyoknak megfelel,
és kikiiszobolése (lasd disszertacié 88. oldal), két ugyanazon csomépontonhoz kotott blokk
operator bevezetésével torténhet meg. Ez a 1épés, az amugy is komplikalt szamitast még
jobban elbonyolitana. Ezt a lépést, ami nem kis idéigénnyel is jarna, nem tettem meg mert
nem lattam értelmét, ugyanis fizikai okot nem lattam arra, hogy ez, a fizikai hattérfolyamatot

megvaltoztatna.

VI. Megjegyzés, B2-B9 tézispontok, 9. oldal: érzésem szerint eléggé sok feltétel van
kiréva, mert az dltaldnos (tetszéleges csatoldsi dlland6ji esetek) tovabbra is megoldatlanok.

Valasz: (44)

Amint azt a targyalt B2-B9 tézispontokhoz tartozé 1. Megjegyzésre adott 39-es valaszban
elmondtam, nem allunk integralhaté modellek teriiletén. Itt csak a paramétertartomany
egy adott rétege tanulmanyozhato csak egyszerre pontosan. fgy ki kell valasztanom azt a
paraméter tartomany réteget ami érdekel, és egy ilyen elemzésbdl nem lehet “tetszéleges

csatolasi allandéju” eredményt szolgdltatni egzakt mdédon.

VII. Megjegyzés, B2-B9 tézispontok, 9. oldal: Ezért érzem a tézispontok némelyi-
kében a megfogalmazéast barokkosan tulzénak, mert a megfogalmazasok azt sugalljak, hogy
a vizsgalt paramétereknél altalanosabb esetben is felléphet a tézispontban fellépo jelenség.

Valasz: (45)

Itt a megjegyzésben nincs pontos tézispont megjelolés, konkrét megfogalmazasra vonatkozo
utalds. En ugy gondolom, hogy a B2-B9 tézispontok mogott tények, és eredmények allnak.
De ezen tilmendleg, ha mar “mas” paramétertartomany is emlitésbe keriilt, aldhtizom a
kovetkezoket:

i) a B.2 tézispont esetében (XII-ik fejezet), 3D PAM 3/4 rendszertoltés feletti nem-Fermi
folyadék fazis jelenlétét, ugyanazon fizikai tulajdonsagokkal, a paramétertér 3 kiilonbozo
szeletén igazoltam [12], a 3/4 rendszertdltésen megjelend szigetel$ fazisrdl, a kiemelt tu-
lajdonsdgaval egyiitt (kompresszibilitdsi anomélia), a részletesen bemutatott megolddson

kiviil (140-141 oldalak) bizonyitottam, hogy tetsz6leges 3D Bravais racsban fellép ([12], C-
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Appendix)

ii) a B.3 tézispont esetében (XII-ik fejezet) a 2D PAM modellben 3/4 rendszertoltés felett
levezetett nem-Fermi folyadék fazisrdl el6szor lett igazolva hogy f-hopping nélkiil, valés hi-
bridizacidkkal, és nem-torzitott racsban is jelen van [2]. Az f-hoppingok és képzetes hib-
ridizacidk jelenléte mellett ezen fazis szintén megjelenhet [149]. A 3/4 rendszertoltésen meg-
jelend szigeteld fazis két kiillonboz6 paramétertér szeleten van levezetve (spinvetiilet fliggetlen
blokk operatorokkal [3], és spinvetiilet fiiggé blokk operatorok jelenlétében Z.G. Acta Phys.
Pol. B34, 749 (2003)), ugyanazon fizikai tulajdonsdgokat eredményezve.

iii) a B.4 tézispont esetében (XIII-ik fejezet) a rendezetlen rendszereket érité megoldas
ugy diagonalis, mint nem-diagonalis rendezetlenség esetében is fennall.

iv) a B.5 tézispont esetében (XIV-ik fejezet) a csik fazisra vonatkozé megallapitdsok,
éspedig, hogy az n, = 1/4 rendszertoltésen megjelené homogén fazis n < n,-re rendezetlen
klaszterekbdl felépitett fazisba megy at, amelyben a koncentracié csokkentésével, a de-
generalt alapallapotban a stripe fazis is megjelenik, minden n,-en jelenlévé homogén fazisra
igaz. Ennek megfeleléen, hogy a 2D PAM-on tulmenéleg, szuplimentaris tagokra van sziikség
a csik fazis stabilizaldsara, szintén minden n,-en jelen 1év6 homogén fazisra igaz. Ezek koziil
2 példat mutat be a disszertacio, két kiilonbozo esetre.

v) a B.6 tézispont esetében (XV-ik fejezet) az van kiemelve hogy “els6é alkalommal”
vannak egzakt multielektronikus alapéllapotaink a négyszoges cellaju lancra és fel vannak
sorolva, hogy mellyek ezek.

vi) a B.7 tézispont esetében (pentagon cellaju lancok, XVI-ik fejezet) a kimutatott ef-
fektiv, kolcsonhatas altal 1étrehozott lapos savrdl igazoltam, hogy nagyon nagyszamu és
kiilonb6z6 formaju polimérben létrejon [23,24]

vii) a B.8 tézispont esetében (XVII-ik fejezet) a probléméba helyezésen kiviil, egyetlen
“konnyits” feltételezés van (p = to,/t 1, = 1/2), amely az elvart fizikai nagysdgrendeket a
két széban forgd hoppingra nagysagrendileg helyesen éllitja be, és nincs fizikai ok jelen, amely
p megvaltoztatasaval, a tapasztalt folyamat fizikai hatterének megvaltoztatasat idézné elo.

viii) a B.9. tézispont esetében, mely a médszertani fejlesztésekhez fiizodik, azt emliteném
meg, hogy a) olyan alapéllapoti hullamfliggvényeket kapunk eredményiil, amelyek indulé-
pontban ismeretlenek voltak, tovabbéd b) a PAM esetében (és a polimérek kivételével minden
el6bbi fejezet végiil is ide sorolhatd), véges U > 0 szitudciéban vagyunk, c) a levezetések

nem a Hamilton operator random bdévitései alapjan torténnek, hanem egy megtervezett és
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bemutatott stratégia alapjan mely minden alkalommal alkalmazva van, tehat ezen esetek a

Brandt [136] illetve Strack [137] idejében alkalmazott mddszerrel nem elérhetok.

VIII. Megjegyzés, B2-B9 tézispontok, 9. oldal: Tovabbra sem tudom, hogy mi a
helyzet, ha csak els6szomszéd ugrasok és hibridizacios potencialok vannak jelen.
Valasz: (46)

Lasd a II. megjegyzésre adott 40-es valaszt.

Shenyang, 2016 majus 7.

Dr. Gulécsi Zsolt
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